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摘要：考虑量子尺寸效应与自旋轨道耦合作用，从含有应变的６×６犔狌狋狋犻狀犵犲狉犓狅犺狀哈密顿量出发，采用有限差分方法建

立了狆型硅纳米板的能带结构模型．基于硅纳米板压阻特性与其能带结构的相关性，采用改进的压阻理论定量分析了厚

度、杂质浓度与温度对其压阻系数的影响．研究结果表明：量子尺寸效应强烈改变了硅纳米板的能带结构，是其压阻系数增

大的主要因素，而自旋轨道耦合作用仅对含较高应变的硅纳米板的能带结构有较大影响；硅纳米板的压阻系数具有尺寸效

应，随厚度减小而增大，随杂质浓度增加或温度升高而减小．在高简并条件下，硅纳米板的压阻系数与温度无关，完全由杂

质浓度的大小控制；在非简并条件下，情况刚好相反．最后，利用施加应力前后空穴等能面形状的变化定性分析了硅纳米板

压阻特性的起源．
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１　引言

犘型体硅的压阻效应（力电耦合特性）
［１］已被广泛

应用于微机械传感器［２，３］，例如，压力传感器、陀螺仪、加

速计等．然而这类机械传感器的低灵敏度限制了它们的

进一步应用．为了提高这类传感器的灵敏度与性能，同

时考虑到不能过高地增加成本与制造工艺的复杂性，纳

米尺寸硅（比如硅纳米板（梁）、硅纳米线）引起了实验和

理论工作者的极大兴趣［４～７］．与其他性质相似
［８］，当特

征尺度变得很小时，纳米尺寸硅的力电耦合特性偏离了

宏观的情况，这意味着不能再采用宏观性质去描述硅纳

米板或者硅纳米线的力电耦合特性．因此，在纳米尺度

下，建立一个物理模型去描述压阻效应的尺寸效应是非

常重要且尤为迫切的．

目前，实验上 犎犪狉犾犲狔等人
［４］利用气相外延方法已

经构造了厚度小于１００狀犿的高灵敏度硅压阻悬臂梁传

感器，这种传感器不仅减少了线宽，而且提高了力或位

移的灵敏度．而犜狅狉犻狔犪犿犪等人
［５］通过拉伸实验直接测

量了利用电子束直写加工的硅纳米线的压阻系数，其值

约为体硅的１５倍．此外，他们还使用体硅的能带结构

研究了硅纳米线的压阻特性．另一方面，理论上犘狉犪

犿犪狀犻犽等人
［７］利用４×４的犔狌狋狋犻狀犵犲狉犓狅犺狀模型简化近

似后的解析结果，研究了载流子浓度和尺寸对硅量子阱

线（硅纳米板）压阻效应的影响．该模型没有考虑能带扭

曲和自旋轨道耦合作用对价带结构的影响．而硅材料中

由于重空穴带、轻空穴带以及自旋轨道劈裂带靠得很

近，三者的耦合不应该被忽略．

针对以上问题，本文首先从含有应变的６×６犔狌狋

狋犻狀犵犲狉犓狅犺狀哈密顿量
［９，１０］出发，采用有限差分方法建

立了狆型硅纳米板的能带结构模型．该模型包含了能带

扭曲、自旋轨道作用、应变和量子尺寸效应等因素．然后

修正得到了计算狆型单晶硅纳米板压阻系数的公式．接

着计算并分析了硅纳米板的能带结构，着重阐明量子尺

寸效应和应力如何改变硅纳米板的能带结构，同时强调

重、轻空穴带以及自旋轨道劈裂带之间的耦合作用．最

后在详细研究了硅纳米板厚度、杂质浓度和温度对硅纳

米板压阻系数的影响之后，定性分析了硅纳米板压阻特

性的起源．这些结果对于更好地理解硅纳米板的力电耦

合特性将是有益的．

２　理论模型

２．１　犘型硅纳米板能带结构模型

图１是沿［１１０］方向硅纳米板的几何结构示意图．

其上下表面均是｛１００｝面，建立坐标系，狓，狔轴在平面

内，狕轴沿厚度方向．考虑到狕方向受到限制，我们用

犔狕 表示硅纳米板在狕方向上的有效厚度．

为了获得硅纳米板的能带结构，需要解如下薛定谔

方程：

［犎
⌒

犺（犓，犽狕）＋犐犞（狕）］Ψ犓（狕）＝犈（犓）Ψ犓（狕）（１）

其中　犐代表６×６的单位矩阵；犞（狕）是空穴的限制势

能；Ψ犓（狕）是具有６个分量的一维本征列向量，满足边

界条件Ψ犓（０）＝０和Ψ犓（犔狕）＝０．基于包络函数近似，

含有应变和自旋轨道耦合作用的哈密顿量犎
⌒

犺（犓，犽狕）

在犽·狆框架下具有简明的形式
［１０］：
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图１　硅纳米板的３维示意图
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（３）

其中　是普朗克常数；犿０ 是自由电子质量；犽＝（犽狓，

犽狔，犽狕）是波矢；ε犻犼是应变张量分量；γ犻 是犔狌狋狋犻狀犵犲狉价

带参数；犪，犫，犱 是价带形变势参数；Δ 是自旋分裂能

量．这些参数值可以参考文献［１１］．当研究［１１０］方向硅

纳米板的压阻特性时，应变分量需要根据（４）式转化为

应力：

εαα＝εββ＝ （犛１１＋犛１２）犜／２，εγγ＝犛１２犜，εαβ＝犛４４犜／４

（４）

式中　犛犻犼是硅的柔度分量；犜为应力．由于硅纳米板在

厚度方向上失去了平移对称性，波矢犽狕 不是一个好量

子数，必须用微分算符－犻犱／犱狕代替，而微分算符需要

离散化，因此方程（１）要在网格划分的基础上采用有限差

分方法进行求解．最终，通过数值求解如下６犖狕×６犖狕 三

角块矩阵的本征值可以得到硅纳米板的能带结构：

· · · · · · ·
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式中　Ψ犾＝Ψ（狕犾）是具有６个分量的一维本征列向量

Ψ犻（狕犾），下标犻取遍犽·狆基函数；犇
⌒

犾，犇
⌒

狋狅狆
，犇
⌒

犫狅狋＝犇
⌒ ＋

狋狅狆

都是６×６块对角微分算符．

２．２　犘型硅纳米板压阻

众所周知，材料的压阻特性可以通过压阻系数来表

征．根据施加应力前后空穴浓度和有效传输质量的改

变，压阻系数可定义为［１２］：

π＝－
１

犡
×
∑

２

犻＝１

Δ狆犻

狆
×
１

犿犻

＋
狆犻

狆
Δ
１

犿（ ）（ ）
犻

∑
２

犻＝１

狆犻

狆
×
１

犿犻

（６）

与体材料不同的是，纳米板价带单位面积重空穴（犻＝１）

和轻空穴（犻＝２）的浓度狆犻 有如下形式：

狆犻 ＝犖狏（犻）犉０（η犉） （７）

狆＝∑狆犻是价带单位面积的总浓度；犉０（η犉）是０阶费
米狄拉克积分；犖狏（犻）是２维有效质量态密度：

犖狏（犻）＝
犿

犔狕π
２θ（犈） （８）

其中θ（犈）为步函数．

施加应力后，价带重空穴（犎犎）和轻空穴（犔犎）浓度

变化为：

Δ狆犻

狆
＝
犖狏（犻）（Δ犈狏（犻）∑

２

犻＝１
犖狏（犻）－∑

２

犻＝１
Δ犈狏（犻）犖狏（犻））

犽犅犜（∑
２

犻＝１
犖狏（犻））

２
×

犉－１
犉０

（９）

其中Δ犈狏（犻）为空穴带边能量的变化，可以通过方程（５）

求得．Δ（１／犿犻）为施加应力后有效传输质量的改变．因

为有效传输质量 犿犻 为价带曲率的倒数：

犿犻 ＝－
２ 

２犈

犓［ ］２
－１

　 在犽＝０处 （１０）

所以，一旦利用上述建立的能带结构模型求得施加应力

前后能带的色散关系，Δ（１／犿犻）就可以利用方程（１０）

求得．

１７９
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图２　厚度为１０狀犿的硅纳米板的能带结构　实心点包含自旋轨道耦合

作用；空心点不包含自旋耦合作用．

犉犻犵．２　犞犪犾犲狀犮犲狊狌犫犫犪狀犱狊狋狉狌犮狋狌狉犲狊犪狊犪犳狌狀犮狋犻狅狀狅犳犽犪犾狅狀犵

犫狅狋犺狋犺犲［１００］犪狀犱［１１０］犱犻狉犲犮狋犻狅狀狊犳狅狉犪１０狀犿狋犺犻犮犽狊犻犾犻犮狅狀

狀犪狀狅狆犾犪狋犲　犛狅犾犻犱犮狌狉狏犲狊：犻狀犮犾狌犱犻狀犵狋犺犲犛犗 犮狅狌狆犾犻狀犵；犎狅犾犾狅狑

犮狌狉狏犲狊：犻犵狀狅狉犻狀犵狋犺犲犛犗犮狅狌狆犾犻狀犵．

３　数值计算结果

３．１　犘型硅纳米板的能带结构

在施加应力前，１０狀犿厚的硅纳米板的能带结构如

图２所示．一方面，由于量子尺寸限制，空穴能带发生分

裂，形成若干子带．考虑到空穴的实际占据情况，图中仅

给出了靠近价带顶的几条子带．不难发现，在没有施加

应力的条件下，重、轻空穴能带的简并已经由于量子尺

寸效应而被消除．与体硅相比，硅纳米板能带结构的强

烈改变必然导致空穴重新分布，空穴有效质量也可能发

生变化．因此，硅纳米板将具有不同于体硅的压阻特性．

另一方面，自旋轨道耦合作用影响了硅纳米板的能带结

构，较大的波矢处尤为明显，但它基本上没有改变最低

的两条子带的带边（犽＝０处）能量和带边附近的能带结

构．因此，自旋轨道耦合作用不会明显改变硅纳米板压

阻特性．此外，考虑了自旋轨道耦合作用后，大部分子带

的能量明显偏高．这种趋势不是偶然的现象，而是量子

力学能级相互排斥的直接结果，换句话说，自旋轨道劈

裂带对它上面的重、轻空穴能带的排斥，直接导致了重、

轻空穴能带的上移．

在施加应力后，硅纳米板几何结构发生了变化，其

能带结构也会随之变化．图３显示了硅纳米板最低的３

条子带的带边能量随应力变化的曲线．在较高的压应力

条件下，自旋轨道耦合作用明显影响了重空穴带边能

量，而在较高的拉应力条件下，则明显影响了轻空穴带

边能量．施加压应力时，犎犎１和 犎犎２带边能量随应力

绝对值增大而增大，犔犎１带边能量随应力绝对值增大

而减小．考虑了自旋轨道耦合作用的 犎犎１带向导带靠

拢得更明显，有利于提高 犎犎１带的空穴占据数．在

１犌犘犪压应力作用下，相对于 犔犎１带，劈裂能大约为

５０犿犲犞．施加拉应力时，采用犎４犖狕×４犖狕和犎６犖狕×６犖狕（包含

图３　最低的３条子带的带边能量随应力的变化曲线　实心点曲线考虑

了自旋轨道耦合作用；空心点不包含自旋耦合作用．

犉犻犵．３　犈狀犲狉犵狔狅犳狋犺犲狏犪犾犲狀犮犲犫犪狀犱犲犱犵犲狌狀犱犲狉狌狀犻犪狓犻犪犾狊狋狉犲狊狊
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犛犗犮狅狌狆犾犻狀犵

了自旋轨道作用）两种哈密顿量计算的犎犎１和犎犎２带

边能量随应力的变化趋势基本一致，但是犔犎１带的变

化趋势则完全相反，说明在施加拉应力后，自旋轨道耦

合作用在基本上没有影响犎犎带边能量的同时，强烈改

变了犔犎１的带边能量．显然这会影响空穴在 犎犎１带

和犔犎１带上的分布比例．因此在计算高应变的硅纳米

板力电耦合特性时，为了得到更为可靠的结果，自旋轨

道耦合作用不应该被忽略．但是需要说明的是，一般在

计算压阻系数时，施加的拉应力的大小为０１犌犘犪，而如

图３所示，此时自旋轨道耦合作用对带边能量的影响实

际上是可以忽略的．尽管如此，这里我们仅仅计算了厚

度为１０狀犿的硅纳米板情况，自旋轨道耦合作用对于其

他厚度的硅纳米板能带结构的影响可能会有所不同，因

此为了得到较准确的结果，下面的所有计算中均包含了

自旋轨道耦合作用．

３．２　犘型硅纳米板的压阻效应

基于硅纳米板能带结构模型和改进的压阻理论，下

面定量分析厚度、杂质浓度和温度对狆型硅纳米板压阻

系数的影响．

图４显示了室温下杂质浓度为４５×１０１３犮犿－２的硅

纳米板压阻系数随厚度变化的曲线．随硅纳米板厚度减

小，压阻系数基本上呈线性关系增加，说明进入到纳米

尺寸后，硅的压阻特性具有量子尺寸效应．这一结果与

文献［７］的计算结果相似．如图４所示，当硅纳米板的厚

度从５０狀犿 减小到５狀犿 时，压阻系数从４２５×１０－１２

犘犪－１增大到８５５×１０－１２犘犪－１．与体硅的压阻系数相比，

５狀犿厚的硅纳米板的压阻系数约为体硅的３５倍；而

５０狀犿厚的硅纳米板的压阻系数约为体硅压阻系数的

１７倍，与实验值
［５］相比，该理论计算值是令人满意的．

关于压阻系数随着纳米板厚度减小而增大的原因，我们

认为：（１）厚度越小，量子尺寸效应越强，硅纳米板狓狔
平面内沿［１１０］方向的能带劈裂的间距也就越大，参与

输运的重空穴会越来越多，而轻空穴会越来越少．因此

２７９
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图４　硅纳米板的压阻系数随厚度的变化

犉犻犵．４　犞犪狉犻犪狋犻狅狀狅犳狆犻犲狕狅狉犲狊犻狊狋犻狏犲犮狅犲犳犳犻犮犻犲狀狋狑犻狋犺狋犺犲狋犺犻犮犽狀犲狊狊

狅犳犪狊犻犾犻犮狅狀狀犪狀狅狆犾犪狋犲　犈狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾犱犪狋犪犫狔犜狅狉犻狔犪犿犪犲狋犪犾

（狊狇狌犪狉犲）犻狊犪犾狊狅狊犺狅狑狀．

硅纳米板的压阻系数会越大．（２）随着厚度的减小，硅

纳米板的比表面积变得越来越大，表面效应变得越来越

明显，表面处被囚禁的空穴在整个空穴浓度中的比例越

来越大．这也是硅纳米板压阻系数随厚度减小而增大的

另一原因．当然在我们的模型中第二种因素没有考虑．

值得注意的是，第二种因素可能是文献［６］中硅纳米线

产生巨压阻效应的原因．

图５是室温下１０狀犿厚的硅纳米板压阻系数与杂

质浓度的关系图．当杂质浓度小于１０１３犮犿－２，其大小对

压阻系数的影响不大；而高浓度注入时，压阻系数随着

杂质浓度增加而明显减小．例如，杂质浓度为１０１１犮犿－２

时的压阻系数是杂质浓度为１０１４犮犿－２时压阻系数的

２５倍．这主要归因于载流子在重空穴带和轻空穴带的

重新分布．

鉴于典型的狆型硅传感器工作在１７３～３７３犓的温

度条件下，我们研究了此段温度范围内硅纳米板的压阻

系数随温度的变化情况．如图６所示，在较低的杂质浓

度下，硅纳米板的压阻系数与杂质浓度的依赖关系很

弱，但压阻系数随温度升高而明显减小，且温度越高，减

小的幅度越小，呈现了非线性的关系；在较高的杂质浓

度注入情况下，压阻系数与温度的相关性很小，基本上

图５　１０狀犿厚的硅纳米板的压阻系数随杂质浓度的变化

犉犻犵．５　犞犪狉犻犪狋犻狅狀犻狀狆犻犲狕狅狉犲狊犻狊狋犻狏犲犮狅犲犳犳犻犮犻犲狀狋狑犻狋犺狋犺犲犻犿狆狌狉犻狋狔

犮狅狀犮犲狀狋狉犪狋犻狅狀犳狅狉１０狀犿狋犺犻犮犽狊犻犾犻犮狅狀狀犪狀狅狆犾犪狋犲

图６　１０狀犿厚的硅纳米板的压阻系数随温度和杂质浓度的变化

犉犻犵．６　犞犪狉犻犪狋犻狅狀狅犳狆犻犲狕狅狉犲狊犻狊狋犻狏犲犮狅犲犳犳犻犮犻犲狀狋狑犻狋犺狋犺犲狋犲犿狆犲狉犪

狋狌狉犲犳狅狉犪１０狀犿狋犺犻犮犽狊犻犾犻犮狅狀狀犪狀狅狆犾犪狋犲

由杂质浓度的大小控制，杂质浓度越高，压阻系数越低．

硅纳米板压阻系数随温度和杂质浓度的整体变化趋势

与体硅的情况类似，但有两点不同之处：（１）硅纳米板

的压阻系数明显比体硅的压阻系数大．例如１０狀犿厚的

硅纳米板的压阻系数大约是体硅的２５倍．（２）当压阻

系数变得与温度无关时，体硅需要注入的杂质浓度约为

１０２０犮犿－２，而硅纳米板需要注入的杂质浓度更低．例如，

１０狀犿厚的硅纳米板需要注入２５×１０１９犮犿－２的杂质浓

度．众所周知，厚度进入到纳米尺寸前，为了能够在较大

的温度范围内应用压阻传感器，应该使用高浓度的压电

电阻，通过牺牲一定的灵敏度来换取较小的温度系数以

获得设计上的优势．然而，通过上面的分析不难发现，控

制硅纳米板压阻器的厚度可以在相对低的杂质浓度下

获得较小的温度系数，同时不会牺牲压阻器的灵敏度．

换句话说，采用纳米尺寸的硅压阻器将获得更高的灵敏

度和更好的稳定性．

４　讨论

鉴于材料的压阻特性与施加应力前后空穴等能面

的形状改变有关．下面利用等能面的变化定性地分析硅

纳米板压阻特性的起源．考虑到空穴主要占据在最低的

两个子带上，图７给出了施加应力前后犎犎１和犔犎１子

带的等能面．箭头表示在硅纳米板［１１０］方向上施加了

１０８犘犪的拉应力．首先，与体硅不同，由于量子尺寸效应

的影响，施加应力前，犔犎１带边附近具有明显的重空穴

特性．这种变化会通过提高犔犎１子带上的有效传输质

量来增强硅纳米板的压阻系数，这与我们上面计算的结

果相吻合．其次，施加应力后，犎犎１等能面形状发生了

显著变化，而犔犎１等能面只有轻微变化．空穴主要分布

在犎犎１子带上，对材料压阻特性贡献最大．我们通过分

析犎犎１等能面的变化来分析硅纳米板的压阻特性起

源．在沿［１１０］方向拉应力作用下，犎犎１子带的犽空间

体积明显减少，导致等能面和布里渊区相交处的能量更

高，从而增加了 犎犎１子带的重空穴浓度，犔犎１子带的

轻空穴浓度相应减少，显然这会降低硅纳米板中的迁移

率而产生压阻效应．
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图７　施加应力前后犎犎１和犔犎１子带的等能面

犉犻犵．７　犠犪狉狆犲犱犮狅狀狊狋犪狀狋犲狀犲狉犵狔狊狌狉犳犪犮犲狊犻狀狆犾犪狀犲，犳狅狉犎犎１犪狀犱

犔犎１，狌狀犱犲狉狀狅狊狋狉犲狊狊犪狀犱１０８犘犪狌狀犻犪狓犻犪犾狋犲狀狊犻犾犲狊狋狉犲狊狊犪犾狅狀犵
［１１０］

５　结论

为了研究硅纳米板的压阻特性，基于含有应变的６

能带犽·狆哈密顿量，首先建立了硅纳米板的能带结构

模型，然后改进得到了硅纳米板的压阻特性．通过硅纳

米板能带结构的计算阐明了量子尺寸效应的重要性，同

时研究了自旋轨道耦合作用和应力对硅纳米板能带结

构的影响．利用施加拉应力前后两维空间等能面的变化

定性分析了硅纳米板压阻特性的起源．计算结果表明，

硅纳米板的压阻系数具有尺寸效应，随厚度减小而增

大．在室温下，当杂质浓度为４５×１０１３犮犿－２时，厚度为

５狀犿的硅纳米板的压阻系数达到了２０２４×１０－１２犘犪－１，

约为体硅的３５倍．硅纳米板的压阻系数还随杂质浓度

增加、温度升高而减小．尤其在高度简并的条件下，硅纳

米板的压阻系数与温度无关，完全由杂质浓度的大小控

制．此外，控制硅纳米板压阻器的厚度可以在相对低的

杂质浓度下获得较小的温度系数，同时不会牺牲压阻器

的灵敏度．换句话说，采用硅纳米板压阻器将获得更高

的灵敏度和更好的稳定性．
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