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摘要　计算了硅中带状层错中的空位电子态, 所使用的R ecursion 方法是建立在原子轨道线

性组合法的基础上, 考虑了 s- p - , d - 型十个原子轨道. 用L anczo s 法得到了带隙及带连续态中

的电子态, 局域态密度是用连续连分数来表示的. 硅中理想空位的三重简并态分裂为三个能

级. 从价态顶算起, 它们的能量分别为- 0. 3, 0. 3, 1. 7eV. 价带顶之上 0. 3eV 的带隙态同纯层

错中发现的电子态相似, 但局域态密度要高一些. 价带顶之上 1. 7eV 的在导带中的电子态是

一个强共振态. 价带顶之下 0. 3eV 的价带中的电子态则是一个弱共振态.
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1　引言

随着半导体材料工艺及器件技术的发展, 出现了各种结构复杂的材料及器件. 其中典型

的就是用M BE 技术制造的多层结构的 Si2Ge 及 GaA l12xA sx 超晶格材料. 它们在半导体光

电子器件中得到了广泛地应用. 随着半导体材料及器件结构的复杂化, 半导体中起重要作用

的杂质及缺陷的结构以及它们所处的环境也变得复杂了. 在通常的体材料中经常出现的是

简单的点缺陷, 而在超晶格材料中, 由于层间应力的作用, 常常出现的是位错及层错这样的

大型缺陷. 与这些结构缺陷相结合的杂质或空位则处于非常复杂的环境, 表现出许多独特的

物理特性.

结构复杂并处于复杂环境中的杂质及缺陷对缺陷物理理论提出了挑战. 以前传统的缺

陷物理中的理论方法已不适用于处理这类复杂的问题了. 七十年代出现的 R ecu rsion 方



法[ 1 ]在处理这种复杂问题上出现了巨大的潜力, 并已在近几年中被成功地应用到处理位错

及层错这样的大型缺陷中[ 2～ 6 ]. 我们应用这种方法第一次成功地处理了位错核中 空位所产

生的能级[ 7 ] , 并指出位错样品中出现的束缚态很可能与位错核中的空位有关.

本文要处理的问题是: 层错中的空位产生的电子态. 层错中的空位不仅要受到周围层错

的影响, 与层错相联系在较远处的位错核看来也应当对它产生影响. 对这些影响的分析使我

们可以对位错电子态及层错电子态的局域性及扩展性有所认识, 位错及层错都是固体中的

大型结构性缺陷, 它们是相伴的生的, 但又有很大的不同. 位错核的尺度及层错的线度相比

是很小的, 从直观上讲它们电子态的影响范围应当是不同的. 本文的研究就是试图来回答这

样一些问题.

下面我们首先讨论我们在层错空位的电子态计算中所使用的计算模型. 大元胞的构成

及结构. 空位的位置及电子态计算中所使用的理论方法. 最后给出计算的结果, 并讨论这一

计算结果的理论意义.

2　计算模型

早期对 Si 中层错的研究表明: 分位错间层错大都是本征的[ 8 ]. 也就是对金刚石结构而

言的两套面心立方格子的密集层中各抽掉相邻的一层原子而形成的结构.

在我们的计算中所使用的 599 个原子的大元胞中, 包含两个方向相反的 90°的分位错核

以及它们之间的本征层错带. 包含有两个反位错核的原因是为了维持大元胞中的应力平衡.

我们在本计算中使用的大元胞与位错核中空位计算[ 7 ]中所使用的大元胞类似.

图 1 为我们的计算中使用的 599 个原子大元胞的重直于位错线[110 ]方向的中截面. 在

图 1　垂直于位错线方向[110 ]的大元胞中

截面上的原子点阵投影

这一截面上我们可以看到 119 个原子的

投影. 图中有连线的原子团为两个方向

相反的 90°分位错核, 在它们之间我们可

以看到本征层错. 层错中的一个原子被

取走后形成了空位V. 空位V 同最近邻

的四个原子间形成了悬键. 从图中我们

可以看到三个近邻原子: A、B、C、. 另一

个近邻原子在这一截面的上方. 在这一

个中截面的上方及下方还各有两个这样

的截面. 每个截面包含有一面二十个原

子的投影. 五个截面的总原子数就是我们大元胞的原子数, 为五面九十九个. 每个大元胞中

包含的两个反向 90°分位错的核结构是重构的, 也就是位错核的原子在 Keating 价键力的作

用下, 弛豫到它们的悬键重新组合直至消失为止[ 9 ]. 这样的结构是能量最低的状态, 这是物

理上最合理的, 实际上存在的状态. 另一个方面空位V 是“理想的”. 也就是说一个 Si 原子占

据位置V 时, 其周围原子的状态就是一个通常的本征层错结构. 我们把 Si 原子从V 上取走

后, 其周围原子仍保持不动. 也就是V 的近邻原子在 Si 原子从V 上取走前后的状态是不变

的. 可是, 在实际上, 当 Si 原子从V 上取走之后, 周围的原子是要弛豫而改变平衡位置的. 但
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是如何移动, 这在理论及实验上都是还没有解决的问题. 我们也只好将它留待将来去解决

了.

在我们的计算中为什么要使用包含这么多原子的大元胞. 这其中的主要原因是为了避

免近邻元胞中的空位间, 以及同一元胞的位错间, 还有近邻元胞间的位错间及层错间的相互

作用. 只有元胞足够大, 它们之间的距离才能拉开, 它们之间的相互作用才不会影响我们的

计算结果. 当然, 同时这也增加了我们的计算量, 使我们的计算变得更加困难.

3　计算方法及结果

处理包含有大量原子的大元胞, 目前唯一可行的理论方法是R ecu rsion 法. 这种方法是

建立在原子轨道线性组合 (L CAO ) 法的基础上的. R ecu rsion 法可以从特定的原子上以特定

的原子轨道为种子态, 将特定原子附近的局域态密度 (LDO S) 用一个三对角哈密顿矩阵来

表达. 这比将一个大型普通哈密顿矩阵直接对角化要简便得多. 这就是为什么R ecu rsion 法

在处理包含有大量原子的大元胞问题上具有明显优越性的原因.

我们使用的原子轨道是高斯型的. 每个原子用十个原子轨道来描述: 2 个 s 轨道, 3 个 p

轨道, 5 个 d 轨道. 在近邻相互作用上我们一直考虑到四近邻相互作用. 用这样精确的原子

轨道线性组合法可以十分准确地将 Si 的能带结构的每个细节都描绘出来. 使用高斯型原子

轨道, 再加上原子势也以高斯函数来表达, 可以将所有哈密顿矩阵元表达为解析式. 这对矩

阵元的精确计算是很简便的.

图 2　原子A 与空位V 之间的

悬键所产生的局域态密度

我们第一次将这种 R ecu rsion 方法成功地应用到 Si

中非重构 90°分位错的电子态计算中[ 2 ]. 关于这种方法的

详尽细节, 请参看我们的原始论文.

图 2 所表示的局域态密度是从原子A 与空位V 之间

的悬键为种子态计算出来的. 横座标的能量零点是价带顶

所在的位置. 从图中可以看出, 在价带顶之上 0. 3eV 处有

一束缚态. 这一束缚态与我们以前计算[ 6 ]的, 由纯本征层

错产生的束缚态相近. 不同的是这里的态密度大大高于纯

本征层错在同一区域产生的局域态密度. 这一束缚态是空

位与本征层错的共同作用下产生的. 另外我们从图中还可

以看到, 在价带顶大约 0. 3eV 之下有一个小尖峰. 而在价

带面之上 1. 7eV 的导带中, 有一个十分尖锐的局域态密度

峰. 这都是由空位产生的束缚态, 在本征层错的环境下, 由

带隙中的三度简并态分裂成一个带隙束缚态, 一个导带中

的强共振态和一个价带中的弱共振态. 由以前的研究[ 10 ] ,

我们知道: 理想空位在价带顶之上 0. 87eV 处产生一三重

简并的具有 T 2 对称的束缚态. 这一束缚态在层错环境下,

由于对称性大大降低, 简并完全消除了, 能级分裂移动成

三个不同的能级.
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图 3 为原子B 及空位V 处的悬键作为种子态所计算出来的局域态密度. 与图 2 相比

较, 能级结构基本相似: 一个在价带顶之上 0. 3eV 处的带隙态, 一个在价带顶之下 0. 3eV 处

图 4　层错中的空位附近的原子能级

随R ecursion 系数对的数目的收敛行为

图3　原子B 与空位V 之间的悬键所

产生的局域态密度

的弱价带共振态, 一个在价带顶之上 1. 7eV 处的强导带共

振态. 由这两个局域态密度图我们可以看出, 在较远处的

二个反向 90°分位错核对空位V 周围的电子态基本上没

有多大影响. 这是由于位错核的结构同理想晶格的结构相

差很大, 它所产生的电子态都局域在位错核周围, 在远处

就不会有明显的影响了. 在空位附近, 除了空位产生的局

域电子态外, 层错产生的电子态也有很大的影响. 本文的

计算同以前关于纯本征层错的计算[ 6 ]相比较, 我们可以

看出, 由于层错是一种二维扩展的缺陷, 它产生的电子态

也是二维扩展的. 层错中空位的局域电子态与层错的二维

扩展电子态相互作用的结果, 使空位附运的层错电子能级

的局域态密度加强了, 能级的位置却没有发生变化. 我们

在离空位稍远处的层错中的局域态密度计算支持了我们

的这一观点. 在导带中的强共振态以及在价带中的弱共振

态都是由空位产生的局域电子态, 层错的电子态对它们没

有任何影响.

图 4 显示的是在原子B 的悬键附近, 电子能级随R ecu r2
sion 系数对的数目的增加, 所表现出来的收敛行为. 图中纵座

标表示以 eV 为单位的能量, 横座标表示

R ecu rsion 系数对的数目. 图中的小点表

示相应R ecu rsion 系数下、哈密顿三对角

矩阵对角化后所得到的能级. 价带顶的能

量为能量的零点. 从图中可以很明显地看

出, 在导带中, 也就是在价带顶之上约 1.

7eV 处, 有一收敛的强共振态. 这是由层

错中的空位产生的局域态. 在价带顶之上

的约 0. 3eV 附近, 我们可以影约看到一

个不那么明显的能级点的相对密集区. 这

是由层错及其中的空位共同产生的电子

态. 这一能态是二维扩展的, 我们在层错

中离空位较远处进行的局域态密度计算

完全证实了这一点. 由于空位的作用, 局

域态密度比纯层错中相应位置的态密度有所加强. 但是, 这一能态不具备强局域态所表现出来的

那种明显收敛性. 另外, 在价带顶之下 0. 3eV 处的弱共振态在这张收敛图上也没有显现出来.

总结以上讨论的结果, 我们不难看出: 层错中理想空位的出现, 没有根本改变带隙中本

征层错电子态的行为. 没有移动其在价带顶之上约 0. 3eV 处的二维扩展态的位置, 没有改

变其二维扩展态的性能, 只是在空位附近的局域态密度得到了加强. 空位的电子态在本征层
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错的环境下, 由于对称性的降低, 三重简并消失了, 分裂为三个能级. 除了上面我们讨论的带

隙态外, 还有二个共振态. 在价带顶之上约 1. 7eV 处的导带中为一强共振态, 其局域态密度

十分尖锐. 在价带顶之下约 0. 3eV 处的价带中有一弱共振态.
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Abstract　T he electron ic sta tes of a vacancy in a bounded in trin sic stack ing fau lts in sili2
con is ca lcu la ted, the m ethod u sed is the recu rsion schem e w ith a L CAO app roach tak ing

ten a tom ic o rb ita ls of s2, p 2and d 2type in to accoun t. T he levels in the band gap and band

con t inuum are ex tracted u sing L anczo s′a lgo rithm and a con t inued fract ion rep resen ta t ion

of the loca l den sity of sta tes (LDO S). T he th ree2fo ld degenera te sta te of the idea l vacancy

is sp lit in to th ree levels w ith - 0. 3, 0. 3 and 1. 7eV m easu sed from the top of va lence

band. T he gap level a t 0. 3 eV above the top of va lence band is sim ila r to the level found in

the pu re in trin sic stack ing fau lts w ith a h igher LDO S. T he level in the conduct ive con t inu2
um at 1. 7eV above the top of va lence band is a st rong resonan t sta te and the level in the

va lence con t inuum at 0. 3eV below the top of va lence band is a w eak resonan t sta te.
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