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ＧａＮ／ＡｌＮ半导体异质结带阶超原胞法计算
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摘　要：为了对ＧａＮ／ＡｌＮ异质结电子结构有更为深入的认识，采用超原胞模型，对其进行了基于

密度泛函理论的第一性原理计算．结果发现ＧａＮ／ＡｌＮ为突变同型异质结，价带顶带阶为０．６２ｅＶ，

与实验值很接近．通过使用常用的平均键能法、平均势法和芯态法三种近似方法对ＧａＮ／ＡｌＮ带阶

的计算，比较得出，超原胞法虽然计算量较大，但能够给出异质结界面附近更为详细的信息，这一点

其他三种近似方法无法得到，但他们也能够得出与实验值基本一致的带阶参量．
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０　引言

六方纤锌矿结构 ＡｌＮ是带隙宽度最大的氮化

物半导体，带隙宽度６．２ｅＶ
［１］，具有高热传导率系

数、高硬度、好的热和化学稳定性，以及在半导体，光

电压电方面独特的性质，使其在光电器件、微电子器

件等应用上具有不可估量的潜力［２］．由于技术限制，

目前还没有直接利用 ＡｌＮ作为活性材料的器件，但

是与ＧａＮ组成的合金ＡｌＧａＮ 已应用ＡｌＧａＮ／ＧａＮ

量子阱结构器件中．

异质结是半导体电子及光电器件中最常见的一

种结构，如半导体激光器、发光二极管［３］、光电探测

器、传感器等都采用量子阱或超晶格结构，器件的功

能都是基于异质结来实现的．由于异质结由两种具

有不同禁带宽度、介电常量、折射率、吸收系数等物

理量的半导体材料构成，能表现出许多优越的性质．

因此，对于半导体异质结无论是理论计算还是实验

研究都具有重要的意义，是半导体材料研究的一个

重要方面．

对异质结电子结构的理论研究通常分为两大

类：第一类是自洽界面计算［４５］，即用超原胞来模拟

异质结界面，通过对超原胞的自洽计算，由于相对于

界面两端的材料的价带顶能级位置和导带底能级位

置具有公共参考能，从而确定出异质结界面的带阶．

另一类是参考能级方法，如平均键能法［６］，芯态法，

平均势法等，这类方法的特点是计算量小，便于对异

质结界面的带阶作定量估算．本文采用基于密度泛

函理论的第一性原理超软赝势法，对ＧａＮ／ＡｌＮ异

质结进行模拟分析计算，将超原胞法所得异质结带

阶与其他三种间接方法所得结果进行了分析比较．

１　犌犪犖／犃犾犖带阶超原胞法计算

ＧａＮ和ＡｌＮ均为六方纤锌矿结构，建立异质结

模型前，分别对ＧａＮ和ＡｌＮ进行了结构优化，得到

晶格参量为犪ＧａＮ＝０．３２２ｎｍ，［犮／犪］ＧａＮ＝１．６２９；犪ＡｌＮ＝

０．３１３ｎｍ，［犮／犪］ＡｌＮ＝１．６０４．所建异质结超原胞模

型共包含３２个双原子层，即由１６个Ａｌ原子、１６个

Ｇａ原子和３２个Ｎ原子组成．如图１．

图１　ＧａＮ／ＡｌＮ异质结的超胞结构

Ｆｉｇ．１　ＳｕｐｅｒｃｅｌｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＧａＮ／ＡｌＮｈｅｔｅｒｏｊｕｎｃｔｉｏｎ

为简单起见，在建立异质结模型时，取垂直ｃ轴

方向的晶格参量为 ＡｌＮ 和 ＧａＮ 的平均值犪＝

０．３１８ｎｍ，保持各自的犮／犪不变．在晶体周期性势

场中，采用三维周期性边界条件，将多电子体系用平

面波进行展开，平面波截断能（犈ｃｕｔ）取７００ｅＶ．采用

超软赝势描述离子实与价电子之间的相互作用，选

取Ａｌ、Ｇａ、Ｎ的价电子组态分别为 Ａｌ：３ｓ２３ｐ
１，Ｇａ：

３ｄ１０４ｓ２４ｐ
１，Ｎ：２ｓ２２ｐ

３，犽网格点为７×７×１．交换原

关联势采用ＧＧＡＰＢＥ近似法．在自洽场运算中，采

用Ｐｕｌａｙ 密度混合法，自洽场收敛于１０
－６ｅＶ·

ａｔｏｍ－１．

计算结果如图２，从整体上看，ＡｌＮ与 ＧａＮ的

导带底位置随空间位置的变化很小，在异质结界面

附近很小区域突起一较为尖锐的峰．价带顶的变化

很缓慢，界面效应延伸到距离界面较远的区域，可得

出，ＧａＮ／ＡｌＮ异质结在整体上具有突变同型异质
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结结构．ＧａＮ的禁带宽度较小，价带顶位于ＡｌＮ价

带顶以上０．６２ｅＶ处，这与 Ｍａｒｔｉｎ等人所得的实验

值０．７０±０．２４ｅＶ
［７］很接近．导带底位于ＡｌＮ导带

底以下，由于第一性原理计算所得的禁带宽度存在

较大误差，所以导带底间具体数值的差异没有意义，

可结合带隙的实验值，从价带顶之差计算出来．图２

中ＧａＮ的价带顶在远离界面一边有明显的降低，这

是因为计算采用周期性模型，实际上降低区域已靠

近另一界面．

图２　超原胞法计算所得ＧａＮ／ＡｌＮ能带

Ｆｉｇ．２　ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＧａＮ／ＡｌＮｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｔｈｅｓｕｐｅｒｃｅｌｌｍｅｔｈｏｄ

２　犌犪犖／犃犾犖带阶近似计算法

根据 Ｗａｎｇ等人对ＧａＡｓ／ＡｌＡｓ异质结超晶格

中分子层的ｓｐ
３ 杂化能和价带顶的计算结果［８］，在

带阶参量理论计算中采用平均键能犈犿 作为参考能

级，把平均键能在异质结界面两侧相互“对齐”，就可

以由两种材料的带阶参量犈犿狏值确定 Ａ／Ｂ异质结

的价带带阶

Δ犈狏 犃／（ ）犅 ＝犈犿狏（ ）犃 －犈犿狏（ ）犅

利用该方法计算所得ＧａＮ／ＡｌＮ异质结的价带

带阶为０．７ｅＶ．由图３可以看到，ＧａＮ的价带带阶

要比ＡｌＮ的高出０．７ｅＶ，与实验结果符合得很好
［７］．

图３　平均键能法计算所得ＧａＮ／ＡｌＮ能带

Ｆｉｇ．３　ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＧａＮ／ＡｌＮｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｂｏｎｄｅｎｅｒｇｙｍｅｔｈｏｄ

在第一性原理计算中，不同系统的能量不能直

接进行比较，但是他们的平均势具有可比性［９１０］，因

此，定义一个平均势作为参考能级，从而使不同半导

体材料的能带结构具有可比性．不同系统间各自能

量本征值对应的参考能级的差等于系统间平均势的

差Δ珚犞．通过计算得到 ＧａＮ 与 ＡｌＮ 平均势之差

Δ珚犞＝１．５６３ｅＶ．取 ＧａＮ 与 ＡｌＮ 的带隙均为实验

值．参照平均势，得到 ＧａＮ与 ＡｌＮ 价带顶能级差

Δ犈狏＝－０．９１５ｅＶ，则Δ犈
ＧａＮ／ＡｌＮ
狏 ＝（犞ＧａＮＡｖｅｒａｇｅ－犞

ＡｌＮ
Ａｖｅｒａｇｅ）＋

（犈ＧａＮ狏 －犈ＡｌＮ狏 ）＝０．６４８ｅＶ，这个结果仍在实验误差

范围之内，如图４．

图４　平均势法计算所的ＧａＮ／ＡｌＮ能带

Ｆｉｇ．４　ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＧａＮ／ＡｌＮｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｍｅｔｈｏｄ

另外，原子在结合成固体时，主要是价电子之间

的相互作用，对原子芯态能级的影响很小，因此用原

子芯态能级的位置为参考，可以确定异质结的带阶，

如图５．但是所用的赝势方法只对价电子进行了计

算，无法得到芯态信息．由文献报导在 ＡｌＮ中可以

把Ｎ２ｓ电子作为参考能级来用
［１１］，但在ＧａＮ中由

于Ｇａ的３ｄ电子和 Ｎ２ｓ电子有较强的相互作用，

Ｎ２ｓ电子已经不能作为参考能级．因此，本文采用全

势ＬＡＰＷ方法对 ＧａＮ／ＡｌＮ异质结的价带带阶进

行了计算，采用Ｎ１ｓ作为芯态，得到的ＡｌＮ／ＧａＮ带

阶为０．８１ｅＶ，和超原胞法的结果基本一致．

图５　芯态法计算所得ＧａＮ／ＡｌＮ能带

Ｆｉｇ．５　ＥｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＧａＮ／ＡｌＮｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｔｈｅｃｏｒｅｓｔａｔｅｍｅｔｈｏｄ

３　结论

对ＧａＮ／ＡｌＮ异质结带阶的超原胞法直接计算

得出，ＧａＮ和 ＡｌＮ构成的异质结为突变同型异质

结，带阶为０．６２ｅＶ．这种方法所得结果，由于在自

洽计算中自然考虑了界面处的电荷转移以及偶极矩

的影响，当所取的原胞足够大时，所得结果是可靠

８９０３
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的．相比较而言，平均键能法，芯态法，平均势法等近

似计算法虽然计算量小，与实验结果也较为符合，但

是无法给出异质结界面附近的信息．因此，使用超原

胞对于异质结界面附近性质的深入研究更具有

优势．
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