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摘要　基于第一性原理，采用广义梯度近似，理论研究了新型三元系Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金的能带结构，分析了硼（Ｂ）的

含量对Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金能带特性的影响。理论计算结果表明，硼相对摩尔含量在０～１８．７５％范围内时，Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ

的Γ１ｃ－Γ１５ｖ!隙宽度值随硼含量单调递增，平均增速为１７．５ｍｅＶ／％Ｂ，其能带弯曲参数为２．２３ｅＶ；其Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ

!

隙宽度值随硼含量单调递减，平均减速为１２．８ｍｅＶ／％Ｂ；当狓＜１０％时，Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ为直接!

隙化合物。同时还

计算了硼相对摩尔含量为６．２５％、１２．５％和１８．７５％时Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的形成焓。通过与Ｂ狓Ｇａ１－狓Ａｓ的形成焓对比，

预测Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ中硼的并入相对摩尔量可达７％。
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１　引　　言

室温下，含锑材料的带隙宽度的在１．４３～

０．１ｅＶ的范围内，对应波长范围为０．９～１２μｍ，覆

盖了光通信［１，２］和红外探测领域的波长范围［１～３］，其

应用范围之广，引起了科研工作者们对含锑化合物

研究的极大关注。尤其是基于ⅢⅤ族化合物半导
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体ＧａＳｂ的三元系、四元系化合物半导体（例如

ＧａＡｓＳｂ、ＡｌＧａＡｓＳｂ、ＧａＩｎＡｓＳｂ
［４］等），在异质结晶

体管（ＨＢＴ）、红外探测器、红外激光器
［５，６］等器件的

制作中得到了广泛的应用。

在常规ⅢⅤ族化合物半导体中掺入硼，会引起

化合物能带性质（例如
!

隙宽度等）的改变，从而可

能找到新的适合于光通信领域或其他领域的化合物

半导体材料，扩宽相关研究面，并且新材料对提高我

们的器件性能具有积极意义。目前，对于掺硼化合

物的研究大多集中在ＢＧａＡｓ、ＢＡｌＡｓ、ＢＧａＩｎＡｓ等

少数几种化合物中。而对于在 ＧａＳｂ这种常见的

ⅢⅤ族化合物半导体中掺入硼的研究很少，这与现

阶段实验上合成ＢＧａＳｂ比较困难有很大关系。

因此，本文从理论计算入手，研究将硼掺入

ＧａＳｂ中后形成的新型三元系Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金的能

带结构，分析了硼的并入量对Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金能带

特性的影响，并通过与Ｂ狓Ｇａ１－狓Ａｓ的形成焓对比，

预测了Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ中硼的并入量。这些研究可为

后期实验合成ＢＧａＳｂ合金做理论基础。

２　计算方法

计算采用ＣＡＳＴＥＰ软件来进行，ＣＡＳＴＥＰ软

件是基于第一性原理的，它的理论基础是在局域电

荷 密 度 近 似 （Ｌｏｃａｌ Ｄｅｎｓｉｔｙ Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，

ＬＤＡ）
［７，８］或是广义梯度近似 （ＧｅｎｅｒａｌｉｚｅｄＧｒａｄｉｅｎｔ

Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＧＧＡ）
［９，１０］下的电荷密度泛函理

论。与局域密度电荷近似比较，广义梯度近似只改

进了原子交换关联能的计算，对价电子的电离能只

有很小的变化，广义梯度近似采用平面波基矢展开

电子波函数时，仅需较小的截止动能就能达到很好

的收敛效果。

计算中，采用了选用广义梯度近似来处理交换

关联能，在密度泛函的基础上，采用利用平面波赝势

展开方法求解 ＫｏｈｎＳｈａｍ方程，来计算ＢＧａＳｂ的

能带结构和总能量。计算模型采用３２原子超胞

（ｓｕｐｅｒｃｅｌｌ）作为周期性基本单元，即用Ｂ狀Ｇａ１６－狀Ｓｂ１６

（狀＝０，１，…１６）来模拟不同硼含量（０，６．２５％，…

１００％）的三元系Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金，采用团簇法模拟

合金内部原子的随机排列。

３　结果与讨论

３．１　犌犪犛犫与犅犛犫的能带结构

在研究ＧａＳｂ及ＢＳｂ的能带性质时，采用２原

子的原胞作为模型来计算其能带结构。计算中ＢＳｂ

和 ＧａＳｂ 的 晶 格 常 数 分 别 采 用 ０．５１２ｎｍ
［１１］，

０．６０９５９ｎｍ
［１８］。图１为计算得到的ＧａＳｂ和ＢＳｂ的

能带结构图。

图１ ＧａＳｂ（ａ）和ＢＳｂ（ｂ）的能带结构图

Ｆｉｇ．１ ＢａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓｏｆＧａＳｂ（ａ）ａｎｄＢＳｂ（ｂ）

　　从图１可以看出，ＧａＳｂ在布里渊区中心处，导

带最低点依次为Γ１ｃ、Γ１５ｃ；而在Ｘ点导带最低点依

次为Ｘ１ｃ、Ｘ３ｃ，这些都与常见ⅢⅤ半导体ＧａＡｓ、ＩｎＰ

等是一致。ＢＳｂ在Γ点（对应在布里渊中心）处，其

导带最低点为具有三重简并特征的ｐ态Γ１５ｃ，而非

大多数ⅢⅤ族材料那样为Γ１ｃ；Ｘ点导带的最低点

为Ｘ３ｃ，而非大多数ⅢⅤ族材料那样为Ｘ１ｃ，且该点

为导带最低点，这一特性和Ｓｉ材料的性质相同
［１３］。

表１和表２分别是 ＧａＳｂ和ＢＳｂ对应的Γ１ｃ－

Γ１５ｖ!隙宽度（直接跃迁）和Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ!隙宽度（间接

跃迁）的一系列计算值和实验值。由于ＢＳｂ尚未在实

验上得到合成，因此暂时也没有关于ＢＳｂ的能隙宽度

的实验值，文中选取ＢＳｂ的 Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ，Γ１５ｃ－Γ１５ｖ，

Γ１ｃ－Γ１５ｖ跃迁能隙值为１．７ｅｖ，４．０ｅＶ，４．４ｅＶ
［１３］，作

为修正ＢＧａＳｂ的直接跃迁能隙值的实验近似值。

３０２
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表１ ＧａＳｂ能隙宽度的理论计算值和实验值

Ｔａｂｌｅ１ ＧａＳｂ’ｓｂａｎｄｇａｐｓ（ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅｓａｎｄ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｖａｌｕｅｓ）

Γ１ｃ－Γ１５ｖ Γ１５ｃ－Γ１５ｖ Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ Ｘ３ｃ－Γ１５ｖ Ｌ１ｃ－Γ１５ｖ

０．２８４５８ ２．９７６４７ １．５２５９８ １．１３２０２ ０．６３６４ ＧＧＡ
［ａ］

０．８１２ １．１４１ ０．８７５ Ｅｘｐ．
［ｂ］

表２ ＢＳｂ能隙宽度的理论计算值

Ｔａｂｌｅ２ ＢＳｂ’ｓｂａｎｄｇａｐｓ（ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｖａｌｕｅｓ）

Γ１ｃ－Γ１５ｖ Γ１５ｃ－Γ１５ｖ Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ Ｘ３ｃ－Γ１５ｖ Ｌ１ｃ－Γ１５ｖ

３．７９４６８ ３．２２４０６ １．６３１５４ ０．８４３３５ ２．３５５７ ＧＧＡ
［ａ］

３．０５ １．３２ ＬＤＡ
［ｃ］

４．４ ４．０ １．７
［ｄ］

　　
［ａ］Ｔｈｉｓｗｏｒｋ，

［ｂ］Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ１４，
［ｃ］Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ１２，

［ｄ］Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ１３．

３．２　犅犌犪犛犫合金的能带结构

对ＢＧａＳｂ的计算是基于三元系合金晶格常数

所满足的Ｖｅｇａｒｄ定理的，即对Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金，其

晶格常数可表示为：

犪ＢＧａＳｂ＝狓·犪ＢＳｂ＋（１－狓）·犪ＧａＳｂ， （１）

其中犪ＢＧａＳｂ、犪ＢＳｂ和犪ＧａＳｂ分别表示 ＢＧａＳｂ、ＢＳｂ和

ＧａＳｂ的晶格常数，通过（１）式计算出不同硼相对摩

尔含量的Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的晶胞晶格常数，分别用来建

立各种组分的超胞模型，建立面心立方格子时，采用

准随机结构超胞ＳＱＳ３２近似来模拟原子占位的无

规则性，用Ｂ狀Ｇａ１６－狀Ｓｂ１６（狀＝０，１，…１６），分别代表

在硼原子相对摩尔含量分别为狓＝０，６．２５％，１２．

５％，…，１００％的情形。

由于３２原子超胞所含的原子数目多，会导致其

能带在空间上的折叠［１５］，原胞的间接能谷Ｘ１ｃ折叠

到超胞能带图中Γ１５ｖ价带所在的位置，因此计算的

能带图在硼的所有组分都表现为直接跃迁能隙［１６］，

它必须通过与二元系原胞能带图的对比来区分直接

和间接跃迁能带。因此在分析ＢＧａＳｂ的３２原子超

胞的能带结构时，就需要参考３．１节中的 ＧａＳｂ和

ＢＳｂ的二原子原胞的能带结构，结合Γ１ｃ、Ｘ１ｃ等点的

走势，就可以区分Γ１ｃ、Ｘ１ｃ等点所处的位置。

由３．１节可知ＢＳｂ和ＧａＳｂ的能带结构差别很

大，因此他们构成的三元系合金Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的能带

结构会比较复杂。在硼相对摩尔含量狓比较小的

时候，Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的能带结构类似于ＧａＳｂ，此时能

带最低点为Γ处的Γ１ｃ，因此Γ１ｃ－Γ１５ｖ的!

隙宽度

就对应为直接跃迁的最低能隙；而Ｘ点处最低点为

Ｘ１ｃ。计算显示ＢＧａＳｂ的导带最低点出现在Γ点或

Ｘ点处，当Γ１ｃ为导带最低点时，ＢＧａＳｂ为直接!

隙

材料，其
!

隙宽度值为Γ１ｃ－Γ１５ｖ对应的!

隙值；当

Ｘ１ｃ为导带最低点时，ＢＧａＳｂ为间接!

隙材料，其
!

隙宽度值为Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ对应的!

隙值。

表３～表５分别是硼相对摩尔含量为６．２５％、

１２．５％、１８．７５％，不同硼替代位置时，计算得到的直

接跃迁Γ１ｃ－Γ１５ｖ能隙值及对应的权重。

表３ 硼相对摩尔含量为６．２５％时（Ｂ１Ｇａ１５Ｓｂ１６），超胞的

对称性，Γ１ｃ－Γ１５ｖ能隙宽度及其权重

Ｔａｂｌｅ３ Ｓｙｍｍｅｔｒｙ，Γ１ｃ－Γ１５ｖｂａｎｄｇａｐｖａｌｕｅａｎｄｗｅｉｇｈｔｏｆ

ｔｈｅｓｕｐｅｒｃｅｌｌ（Ｗｈｅｎｔｈｅｂｏｒｏｎｃｏｎｔｅｎｔｉｓ６．２５％，

　　　　　　　　Ｂ１Ｇａ１５Ｓｂ１６）

Ｂ’ｓｐｏｓｉｔｉｏｎ Ｓｙｍｍｅｔｒｙ Ｗｅｉｇｈｔ 犈ｇ（ｅＶ）

（０，０，０） Ｐ４２Ｍ １ ０．４０８８２

表４ 硼相对摩尔含量为１２．５％时（Ｂ２Ｇａ１４Ｓｂ１６），超胞的

对称性，Γ１ｃ－Γ１５ｖ能隙宽度及其权重

Ｔａｂｌｅ４ Ｓｙｍｍｅｔｒｙ，Γ１ｃ－Γ１５ｖｂａｎｄｇａｐｖａｌｕｅｓａｎｄｗｅｉｇｈｔｓ

ｏｆｔｈｅｓｕｐｅｒｃｅｌｌ （Ｗｈｅｎｔｈｅ ｂｏｒｏｎ ｃｏｎｔｅｎｔｉｓ

　　　　　　１２．５％，Ｂ２Ｇａ１４Ｓｂ１６）

Ｂ’ｓｐｏｓｉｔｉｏｎ ＳｙｍｍｅｔｒｙＷｅｉｇｈｔ 犈ｇ（ｅＶ）

（０，０，０）（３／４，３／４，１） ＣＭＭ２ ４ ０．５２２１８

（０，０，０）（３／４，１／２，１／２） Ｐ２１２１２ ４ ０．５３１８５

（０，０，０）（１／２，１／２，０） Ｐ４Ｍ２ １ ０．４５８３４

（０，０，０）（１，１／４，１／２） Ｐ２２２１ ４ ０．５１１１４

（０，０，０）（０，０，１） Ｐ４２Ｍ ２ ０．４５６３８

Ｗｅｉｇｈｔｅｄａｖｅｒａｇｅｏｆ犈ｇ：０．５０８９

表５ 硼相对摩尔含量为１８．７５％时（Ｂ３Ｇａ１３Ｓｂ１６），超胞的

对称性，Γ１ｃ－Γ１５ｖ能隙宽度及其权重

Ｔａｂｌｅ５ Ｓｙｍｍｅｔｒｙ，Γ１ｃ－Γ１５ｖｂａｎｄｇａｐｖａｌｕｅｓａｎｄｗｅｉｇｈｔｓ

ｏｆｔｈｅｓｕｐｅｒｃｅｌｌ （Ｗｈｅｎｔｈｅ ｂｏｒｏｎ ｃｏｎｔｅｎｔｉｓ

　　　　　　１８．７５％，Ｂ３Ｇａ１３Ｓｂ１６）

Ｂ’ｓｐｏｓｉｔｉｏｎ ＳｙｍｍｅｔｒｙＷｅｉｇｈｔ 犈ｇ（ｅＶ）

（０，０，０）（３／４，１／４，０）（１／２，１／４，１／２） Ｐ１ ２４ ０．６５２６９

（０，０，０）（１／２，１／４，１／２）（１／２，３／４，１／２）Ｐ２２２ １３ ０．５６２

（０，０，０）（３／４，１／２，１／２）（１／２，３／４，１／２） ＣＭ ２４ ０．６２９１４

（０，０，０）（１／４，３／４，１）（１／２，１／２，１） ＣＭＭ２ ８ ０．５７６６４

（０，０，０）（１／４，３／４，１）（３／４，３／４，１） Ｐ２ ３３ ０．５７１５２

（０，０，０）（０，０．５，１）（０．５，０．５，１） Ｐ４２Ｍ ３ ０．４３０９３

Ｗｅｉｇｈｔｅｄａｖｅｒａｇｅｏｆ犈ｇ：０．５９８４３８

４０２
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　　能带弯曲参数（Ｅｎｅｒｇｙｇａｐｂｏｗｉｎｇｐａｒａｍｅｔｅｒ）

通过下式来定义：

犈ＢＧａＳｂｇ ＝狓·犈
ＢＳｂ
ｇ ＋（１－狓）·犈

ＧａＳｂ
ｇ －ｂ（狓）·

狓·（１－狓） （２）

其中犈ＢＳｂｇ 和犈ＧａＳｂｇ 分别是ＢＳｂ和ＧａＳｂ的Γ１ｃ－Γ１５ｖ

能隙宽度，犈ＢＧａＳｂｇ 是化合物 Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ!

隙宽度。

一般采用广义梯度近似的计算值都比实验值小，这

是密度泛函本身的局限性所致，由于这种偏小对所

有组分都具有一致性，近似认为不影响通过（２）式计

算得到的
!

隙弯曲参数［１７］。

表６所示的是，不同硼相对摩尔含量时直接跃

迁的能隙值（Γ１ｃ－Γ１５ｖ）以及能带弯曲参数的计算结

果，在Ｂ相对摩尔含量为６．２５％、１２．５％、１８．７５％

时，对应的能带弯曲参数分别为１．６２ｅＶ、１．９６ｅＶ、

２．２６ｅＶ。

表６ Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的Γ１ｃ－Γ１５ｖ!隙宽度计算值及对应的能带

弯曲参数

Ｔａｂｌｅ６ ＣａｌｃｕｌａｔｅｄΓ１ｃ－Γ１５ｖｂａｎｄｇａｐｖａｌｕｅｓａｎｄｂｏｗｉｎｇ

ｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆＢ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ

Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ 犡 犈ｇ（狓）（Γ１ｃ－Γ１５ｖ）ｂｏｗｉｎｇ，犫／ｅＶ

Ｇａ１６Ｓｂ１６ ０％ ０．２８４５８

Ｂ１Ｇａ１５Ｓｂ１６ ６．２５％ ０．４０８８２ １．６２３７４４

Ｂ２Ｇａ１４Ｓｂ１６ １２．５％ ０．５０８９ １．９６０６１７

Ｂ３Ｇａ１３Ｓｂ１６ １８．７５％ ０．５９８４３８ ２．２５９９２７

Ｂ１６Ｓｂ１６ １００％ ３．７９４６８

　　为了模拟硼相对摩尔含量在０－１８．７５％之间

的ＢＧａＳｂ的能带的实际情况，可以采用公式（２），修

正各组分的 ＢＧａＳｂ 的能隙值。其中各组分的

Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ能带弯曲参数采用计算值，如表６所示，

ＢＳｂ和ＧａＳｂ的能隙值采用３．１节中的值，即ＢＳｂ

的Γ１ｃ－Γ１５ｖ值用４．４ｅＶ，Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ值用１．７ｅＶ，

ＧａＳｂ的 Γ１ｃ－Γ１５ｖ值用０．８１２ｅＶ，Ｘ１ｃ－Γ１５ｖ值用

１．１４１ｅＶ。修正后硼相对摩尔含量为６．２５％、１２．５％、

１８．７５％的ＢＧａＳｂ的直接跃迁能隙值分别为０．９４１ｅＶ，

１．０４６ｅＶ和１．１４０ｅＶ，增速分别为：２０．６４ｍｅＶ／％Ｂ，

１６．８ ｍｅＶ／％Ｂ，１５．０４ｍｅＶ／％Ｂ，平 均 增 速 为

１７．５ｍｅＶ／％Ｂ；修正后的ＢＧａＳｂ的间接跃迁能隙

值分别为０．９８５ｅＶ，０．９１７２ｅＶ，０．９００７ｅＶ，减速分

别 为：２４．９６ ｍｅＶ／％ Ｂ，１０．８４８ｍｅＶ／％Ｂ，

２．６４ｍｅＶ／％Ｂ，平均减速为１２．８ｍｅＶ／％Ｂ。

进行上述补偿后，我们对Γ１ｃ－Γ１５ｖ的!

隙宽度

值进行了二次拟合，拟合后得到Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的直接

跃迁能带弯曲参数为：ｂ＿Ｅｇ（Γ１ｃ－Γ１５ｖ）＝２．２３ｅＶ。

图２是修正后的Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的!

隙宽度和硼相对摩

尔含量的关系图。

图２ 三元系Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ合金的直接跃迁能隙随

硼相对摩尔含量的变化关系图

Ｆｉｇ．２ Ｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｄｉｒｅｃｔｂａｎｄ

ｇａｐｖａｌｕｅｓａｎｄＢｒｅｌａｔｉｖｅｍｏｌｅｃｏｎｔｅｎｔｓｉｎｔｅｒｎａｒｙ

　　　　　　ａｌｌｏｙＢ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ

　　从图中可以看到，在硼相对摩尔含量为０－１０．

０８％范围内，Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ为直接!

隙材料，且其
!

隙

宽度值小于１ｅＶ，具有应用于光通信长波长范围的

潜力。另外，计算表明，与 ＧａＡｓ狓Ｎ１－狓随着 Ｎ的掺

入的情况不同，ＢＧａＳｂ随着硼的并入量的增加，其

直接跃迁能隙值是变大的，说明硼并入ＧａＳｂ后，带

来的能带弯曲参数还不够大，不足以使ＢＧａＳｂ的!

隙宽度随硼的并入量的增加而降低。

３．３　犅犌犪犛犫的形成焓

构成ＢＧａＳｂ的两种二元系化合物ＢＳｂ和ＧａＳｂ

之间晶格失配常数较大（１５％）。从图３中，对比

ＢＧａＡｓ和ＩｎＧａＡｓ的形成焓，可以初步估计，同等条

件下，晶格失配越大，形成焓也越大。形成焓越高意

味着元素原子掺入化合物形成合金的难度越大，它

反应了合金的内应力。如果在形成合金的过程中，

应变不能被化学反应平衡，将会使得系统的总能量

增加，使晶体质量变差。因此形成焓可以用来预测

高质量材料系统的合金组分的可能范围。

　　三元系Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的形成焓表示为：

Δ犎（狓）＝犈ＢＧａＳｂ－［狓犈ＢＳｂ＋（１－狓）犈ＧａＳｂ］（３）

其中，Δ犎（狓）为形成焓，犈ＢＧａＳｂ为ＢＧａＳｂ的总能量，

犈ＢＳｂ为ＢＳｂ的总能量，犈ＧａＳｂ为 ＧａＳｂ的总能量。本

文计算了硼相对摩尔含量为６．２５％、１２．５％和１８．

７５％的ＢＧａＳｂ的形成焓，其值分别为５７．６２ｍｅＶ／

ａｔｏｍ，１１３．６６ｍｅＶ／ａｔｏｍ，１６３．６６ｍｅＶ／ａｔｏｍ。可以

看到，随着硼含量的增加，ＢＧａＳｂ的形成焓越来越

大，意味着要想并入的硼的含量越大，合成ＢＧａＳｂ

的难度将越来越大。

图３是关于ＢＧａＳｂ、ＢＧａＡｓ和ＩｎＧａＡｓ的形成

焓的对比，从图中可以看到ＢＧａＳｂ的形成焓处于

５０２
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图３ 三元系物Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ与Ｂ狓Ｇａ１－狓Ａｓ、Ｉｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ的

形成焓比较图

Ｆｉｇ．３ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｃｈａｒｔｏｆｔｈｅｆｏｒｍａｔｉｏｎｅｎｔｈａｌｐｉｅｓｏｆ

Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ，Ｂ狓Ｇａ１－狓ＡｓａｎｄＩｎ狓Ｇａ１－狓Ａｓ

ＢＧａＡｓ和ＩｎＧａＡｓ之间。ＩｎＧａＡｓ的形成焓很低，其

铟含量在０－１００％之间时，ＩｎＧａＡｓ都能存在；而

ＢＧａＡｓ的形成焓很大，对应的硼的并入量也很有

限，目前报道的最高的并入量为７％
［１９］。由于形成

焓反应了化合物形成固溶体合金的难易程度，根据

图３的对比，可以估计ＢＧａＳｂ中硼的并入量应该可

以达到７％左右。值得注意的是，这种预测的前提

是，认为晶格失配产生的应力是导致晶体质量恶化

的主要原因。

４　结　　论

文章采用３２原子准随机序列模拟了合金内部

实际的无规则排序，并在第一性原理的基础上，采用

广义梯度近似处理电子之间的交换关联能，采用广

义梯度近似，计算了３２原子结构的Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ中硼

相对摩尔含量分别为０，６．２５％、１２．５％、１８．７５％、

１００％时，Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的Γ１ｃ－Γ１５ｖ（直接跃迁）和Ｘ１ｃ

－Γ１５ｖ（间接跃迁）能隙宽度值。随着硼的并入量的

增加，ＢＧａＳｂ合金的直接跃迁的能隙宽度是变宽

的，在狓＝０～６．２５％，６．２５％～１２．５％，１２．５％～

１８．７５％之间，其直接跃迁的能量!

隙的增速分别为

２０．６４ｍｅＶ／％Ｂ、１６．８ｍｅＶ／％Ｂ、１５．０４ｍｅＶ／％Ｂ。

另外，计算了Ｂ狓Ｇａ１－狓Ｓｂ的形成焓，在狓＝６．２５％，

１２．５％，１８．７５％时，其形成焓分别为０．０５７６２ｍｅＶ／

ａｔｏｍ、０．１１３６６ｍｅＶ／ａｔｏｍ、０．１６３６６ｍｅＶ／ａｔｏｍ。随

着硼的并入量的增加，ＢＧａＳｂ的形成焓是增加的，

将ＢＧａＳｂ的形成焓与ＢＧａＡｓ和ＩｎＧａＡｓ的形成焓

进行对比，预测在ＧａＳｂ中并入硼比较困难，硼的并

入量可达７％左右。
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