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摘要　本文采用混合基矢从头赝势能带计算方法研究了 (001) 界面应变对 GaN、A lN 应变层

的能带、平均键能 Em 和带阶参数 Em v的影响. 借助于带阶参数形变势的计算, 预言了不同生

长厚度情况下 GaN öA lN 应变层异质结价带带阶和导带带阶.

PACC: 7125C, 7125T

1　引言

在异质结能带排列的平均键能理论计算方法中[ 1 ] , 价带带阶由带阶参数 Em v= Em - E v

确定, E v 为价带顶, 平均键能 Em 是布里渊区 (BZ) 中所有允许 k 点的 4 个价带与 4 个较低

导带 (共 8 个能带)本征值的平均值:

Em =
1

8N ∑
8

n= 1
∑

k

E n (k) (1)

采用能带计算方法分别计算A、B 两种材料的能带结构和平均键能之后, 就可以根据平均键

能在异质结中“对齐”由两种材料的带阶参数确定A öB 异质结的价带带阶:

∃E v (A öB ) = Em v (B ) - Em v (A ) (2)

因此, 要了解应变层异质结在不同应变条件下的 ∃E v 值, 首先要研究带阶参数 Em v随应变

状态变化的规律.

本文采用混合基矢从头赝势能带计算方法[ 2 ] , 以当前很受重视的宽禁带半导体、蓝光

光电器件新材料, 但较缺乏实验数据的应变层 GaN öA lN 应变层异质结为例, 探讨应变状

态对带阶参数 Em v的影响, 预言该应变层异质结能带排列.

2　闪锌矿结构 GaN、A lN 的能带、平均键能 Em、带阶参数 Emv

L ou ie 等人针对包含过渡金属的晶体或晶体中包含着 第一、二周期的原子而在赝势法

能带计算中遇到收敛性差的问题, 发展了一种混合基矢 从头算赝势法[ 2 ] , 也就是在基函数



中同时采用平面波及局域轨道的布洛赫和. 实际计算中证实, 采用混合基方法比起单纯用平

面波展开, 显著地减少了所需采用的基函数个数. 考虑到 GaN 和A lN 晶体中, N 原子芯

态 (为 1s2) 不含p、d 电子, 为改善能带计算的收敛性, 我们在 GaN 和A lN 能带结构 E n (k )

的计算中采用混合基从头算赝势法. 计算中, Ga、A l 和N 的离子赝势由Bachelet 等[ 3 ]给出

的系数表格构造; 平面波能量截断于 14R y, 只在N 原子中引用由 s、p 赝波函数构成的局域

轨道; GaN 和A lN 的晶格常数分别取为 01450nm 与 01437nm ; 能带自洽计算和平均键能计

算中的布里渊区求和采用 10 个特殊 k 点. #、X 和L 点的能带本征值和平均键能 Em , 带阶

参数 Em v的计算结果列于表 1, 表中同时列出文献[4 ]的从头赝势能带计算方法的 (LDA ) 能

带计算结果供比较. 可以看到, GaN 是直接带隙材料, 导带底位于 # 点, A lN 为间接带隙

材料, 导带底位于X 点.

表 1　闪锌矿结构 GaN、A lN 的 #、X、L 点能带本征值、平均键能和

带阶参数 Emv计算结果和引文[4 ]的LDA 能带计算结果 (单位: eV )

GaN

本文 LDA [4 ]

A lN

本文 LDA [4 ]

# 1v - 15. 43 - 16. 3 - 14. 80 - 15. 1

# 15v 0. 00 0. 0 0. 00 0. 0

# 1c 2. 26 2. 1 4. 33 4. 2

# 15c 10. 41 10. 6 12. 28 12. 3

L 1v - 13. 18 - 13. 8 - 12. 65 - 12. 9

L 1v - 6. 81 - 7. 4 - 5. 88 - 6. 0

L 3v - 0. 85 - 1. 0 - 0. 40 - 0. 5

L 1c 4. 97 5. 0 7. 31 7. 3

L 3c 10. 16 9. 1 9. 88 10. 0

X 1v - 12. 45 - 13. 0 - 12. 00 - 12. 3

X 3v - 6. 04 - 6. 5 - 4. 94 - 5. 0

X 5v - 2. 46 - 2. 8 - 1. 72 - 1. 8

X 1c 3. 35 3. 2 3. 24 3. 2

X 1c 6. 75 6. 9 8. 37 8. 4

Em v. 0 1. 713 2. 648

3　GaN、A lN 应变层的能带、平均键能 Em 和带阶参数 Emv

GaN 和A lN 的晶格常数 a0 不同 (分别是 01450nm 和 01437nm [ 5 ]) , 它们沿[001 ]方向共

度生长应变层异质结时, 由于晶格常数的失配, 在异质结界面上存在着双轴应变, 平行于界

面的晶格常数各自发生改变而趋于相同, 即 a∥ (GaN ) = a∥ (A lN ) = a∥, 与此同时, 垂直于

界面的晶格常数 a⊥i也发生变化. 根据弹性能最小原理, 与 a∥相对应的 a⊥i由下式计算[ 6 ]:

a⊥i = a0i [1 - 2
C 12i

C 11i
- (a∥ öa0i - 1) ] (3)

其中　i 代表材料 GaN 或A lN ; C 11i、C 12i和 a0i是 i 材料的弹性系数和晶格常数, 形变前晶格

常数为 a0i的立方晶体, 形变后其晶格常数改变为 a∥和 a⊥i. a∥与 a⊥i反映晶体在平行和垂

直于界面方向上的伸缩情况. 然而由式 (3) 可以看到, C 11i、C 12i和 a0i都是一些由材料决定的

常数, a⊥i的取值决定于 a∥值, 因此表征应变状态的独立变量只是 a∥一个. 据此, 我们在

GaN 和A lN 两种晶体的晶格常数范围内, 选取 01450、01447、01444、01440 和 01437nm 五
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个 a∥值 (见表 2、3) , 研究处于这些应变状态的 GaN 和A lN 能带、平均键能 Em 和带阶参数

Em v.

对于 GaN , a0= 01450nm、C 11= 296 GPa、C 12= 154GPa [ 5 ] , 由式 (3) 得到的 a⊥列在表 2;

晶体在 (001)界面的双轴应变, 可分解成流体静压力应变和垂直于 (001) 界面的单轴应变两

个分量, 应变状态通常用应变张量 Ε
∧
表征, 其应变张量分量有[ 6 ]:

Ε∥= a∥ öa0 - 1, 　Ε⊥= a⊥ öa0 - 1

Εax = Ε⊥- Ε∥= (a⊥- a∥) öa0 (4a)

T r ( Ε
∧

) = 2Ε∥+ Ε⊥≈ 8 ö8 0 - 1 (4b)

其中　8 0 和 8 分别表示形变前和形变后的原胞体积; T r ( Ε
∧

) 是应变中的体积改变量, 即流

体静压力应变; Ε
∧

ax反映应变时晶体偏离立方结构的程度, 也称为[ 001 ]单轴应变. T r ( Ε
∧

) 主

要引起带宽、带隙的改变, 而 Εax引起能带简并的解除 (分裂). 表 2 给出GaN 在不同 a∥情况

下对应的 a⊥、Εax和 T r ( Ε
∧

) 值的计算结果. 与上节一样, 采用混合基矢从头赝势能带计算方

法[ 2 ]计算了不同应变情况下的 GaN 能带结构和平均键能 Em. 表 2 给出不同应变情况下 #
点的价带顶 E v、导带底 E c (# )和 X 点的导带底 E c (∃)的计算结果. 可以看到, [ 001 ]单轴应

变使 3 度简并价带顶 E v (# 15)分裂成 1 个非简并价带 E v (1)和 2 个相互简并价带 E v (2) , 表

中采用的能量原点 E v. av是 E v (2) 与 E v (1) 三个本征值的平均值. 平均价带带阶参数定义为

Em v. av= Em - E v. av; 还可以看到, X 点相互简并的导带底 (见表 2 E c (∃∥) 与 E c (∃⊥) 栏) 也在

形变时发生分裂 (称X 谷分裂). 通常引用形变势 b 和 . ∃
u 分别定量表示[001 ]单轴应变与价

带和X 谷的分裂的关系[ 6 ]:

E v (1) - E v (2) = 3bΕax (5)

E c (∃⊥) - E c (∃∥) = . ∃
u Εax (6)

形变时, 带隙 E
∃
g 的改变量 ∆E

∃
g 需要同时计及带隙改变和价带分裂及 X 谷的影响, 对于

GaN 应变层, 在 a∥压缩 a⊥伸长情况下[ 7 ]:

∆E ∃
g = (. ∃

d + . ∃
u ö3 - a) T r ( Ε

^
) - (. ∃

u ö3 - b) Εax (7a)

其中　等式右边第一项是不考虑价带及导带分裂时的带隙改变量, 第二项是简并分裂引起

带隙的变化. 对 # 点带隙 E
#
g , 因导带 E c (# ) 不存在简并分裂问题, 只需计入带隙改变和价

带分裂的影响:

∆E #
g = (ac - a) T r ( Ε

∧
) + bΕax (8a)

表 2　不同应变情况下 GaN 的价带顶、导带底和带阶参数的计算结果 (长度单位: nm , 能量单位: eV )

a∥ 0. 4500 0. 4470 0. 4440 0. 4400 0. 4370

a⊥ 0. 4500 0. 4531 0. 4562 0. 4604 0. 4635

Εax 0. 0000 0. 0136 0. 0272 0. 0453 0. 0589

T r ( Ε^ ) 0. 0000 - 0. 0064 - 0. 0128 - 0. 0213 - 0. 0277

E v (2) 0. 000 0. 020 0. 042 0. 073 0. 098

E v (1) 0. 000 - 0. 041 - 0. 085 - 0. 147 - 0. 196

E v, av 0. 000 0. 000 0. 000 0. 000 0. 000

E c (# ) 2. 264 2. 313 2. 366 2. 432 2. 480

E c (∃∥) 3. 351 3. 326 3. 306 3. 275 3. 252

E c (∃⊥) 3. 351 3. 414 3. 482 3. 584 3. 666

Em v, av 1. 713 1. 724 1. 742 1. 760 1. 772
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表 3　不同应变情况下A lN 的价带顶、导带底和带阶参数的计算结果 (长度单位: nm , 能量单位: eV )

a∥ 0. 4500 0. 4470 0. 4440 0. 4400 0. 4370

a⊥ 0. 4240 0. 4270 0. 4300 0. 4340 0. 4370

Εax - 0. 0595 - 0. 0458 - 0. 0320 - 0. 0137 0. 0000

T r ( Ε^ ) 0. 0297 0. 0229 0. 0160 0. 0069 0. 0000

E v (2) - 0. 079 - 0. 052 - 0. 039 - 0. 017 0. 000

E v (1) 0. 160 0. 105 0. 077 0. 035 0. 000

E v, av 0. 000 0. 000 0. 000 0. 000 0. 000

E c (# ) 4. 045 4. 130 4. 164 4. 260 4. 325

E c (∃∥) 3. 292 3. 293 3. 267 3. 259 3. 237

E c (∃⊥) 3. 026 3. 080 3. 113 3. 195 3. 237

Em v. av 2. 520 2. 570 2. 591 2. 629 2. 648

根据式 (5)～ (8)以及表 2 不同应变情况下的价带、导带本征值的有关计算结果, 用线

性拟合得到的 GaN 形变势 b= - 1167 eV , . ∃
u = 7103eV , ac- a= - 7194eV , . ∃

d + . ∃
u ö3- a

= - 1146eV , 结果列于表 4.

表 4　GaN 和A lN 形变势计算结果 (单位: eV )

GaN

本文 文献[ 8 ]

A lN

本文 文献[ 8 ]

b - 1. 67 - 1. 9 - 1. 28 - 2. 2

. ∃
u 7. 03 7. 1 4. 51 6. 6

. ∃
u + . ∃

u ö3- a - 1. 46 - 1. 12

ac- a - 7. 94 - 7. 7 - 9. 21 - 9. 8

A m v - 2. 22 - 4. 16

本文关心的是 GaN 应变层的价带带阶参数 Em v随应变的变化关系, 与带隙处理方法类

似, 对于形变引起 Em v. av的改变, 引入平均价带带阶参数的形变势A m v:

Em v, av - Em v, 0 = A m vT r ( Ε
∧

) (9)

其中　Em v, 0是形变前的带阶参数. 由表 2 平均价带 E v, av随 T r ( Ε
∧

) 变化关系的计算结果, 线

性拟合得到的 GaN 形变势A m v值列于表 4. 计及价带分裂的影响时:

Em v - Em v, 0 = A m vT r ( Ε
∧

) - bΕax (9a)

　　对于A lN , 取 a0= 01437nm、C 11= 304 GPa 和 C 12= 154 GPa [ 5 ] , 计算方法与上述 GaN

相同, 对应于上述 5 个不同 a∥取值的 a⊥、Εax和 T r ( Ε
∧

) 值和价带、导带本征值、平均键能和带

阶参数的有关计算结果列于表 3. 从表 2 与表 3 的比较可以看到, GaN 应变层 a∥压缩而 a⊥

伸张, 形变分裂的价带 E v (2)高于 E v (1)、导带 E c (∃⊥)高于 E c (∃∥) ; A lN 应变层相反, a∥伸

长 a⊥压缩, 其结果是 E v (2) 低于 E v (1)、E c (∃⊥) 低于 E c (∃∥). 因此, 带隙变化关系式 (7a)、

(8a)应改变为:

∆E ∃
g = (. ∃

d + . ∃
u ö3 - a) T r ( Ε

^
) + (2. ∃

u ö3 - 2b) Εax (7b)

∆E #
g = (ac - a) T r ( Ε

^
) - 2bΕax (8b)

根据表 3 数据结果和式 (5)、(6)、(7b)、(8b) 和 (9) 由线性拟合得到的A lN 有关的形变势列

于表 4.

考虑价带分裂影响, A lN 应变层的带阶参数 Em v由下列式子计算:
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Em v - Em v, 0 = A m vT r ( Ε
∧

) + 2bΕax (9b)

　　在上述关于价带顶的计算和处理中, 只考虑形变引起的价带分裂, 没有考虑自旋2轨道

(SO )分裂作用. 通常价带顶的位置是在 SO 和形变同时作用下确定的, 在 SO 和[ 001 ]单轴

形变同时作用下, 价带顶分裂成三个价带能级, 它们相对于平均价带 E v, av (= 0) 的位置 ∃E vj

为[ 6 ]:

∃E v2 =
1
3

∃0 -
1
2

∆E 001 (10a)

∃E v1 = -
1
6

∃0 +
1
4

∆E 001 +
1
2

[∃2
0 + ∃0∆E 001 +

9
4

(∆E 001) 2 ]1ö2 (10b)

∃E v3 = -
1
6

∃0 +
1
4

∆E 001 -
1
2

[∃2
0 + ∃0∆E 001 +

9
4

(∆E 001) 2 ]1ö2 (10c)

其中　∃0 是自旋2轨道分裂作用的裂距, 在不考虑自旋2轨道分裂作用时, ∃0= 0, 由上面式

子得到, ∃E v2= ∃E v3= - ∆E 001ö2, 这就是表 2、3 的 E v (2) ; ∃E v1= ∆E 001, 为表 2、3 的 E v (1).

在同时考虑 SO 和单轴形变作用时, 因为取 Em v, av= 0, 所以 ∃E v1、∃E v2和 ∃E v3中的最大

值就是价带顶, 表示为 ∃E vj ,m ax , 同时考虑 SO 和单轴形变作用时, 式 (9a)、(9b) 计算价带带

阶参数式应改写为:

Em v = Em v, 0 + A m vT r ( Ε
∧

) - ∃E vj ,m ax (11)

其中　等式右边第一项 Em v, 0是形变前立方晶体的带阶参数, 第二项A m vT r ( Ε
∧

)是形变引起平

均带阶参数的改变量, 第三项 ∃E vj ,m ax是 SO 与单轴形变的价带分裂使价带顶 (相对于平均

价带)提高对带阶参数的贡献.

4　GaNöA lN 异质结的带阶 ∃ E v、∃ E c

GaN 和A lN 的晶格常数失配量为 3% , 它们沿[001 ]方向共度生长应变层异质结时, 其

a∥取值与 GaN 应变层和A lN 应变层的厚度 h 1 和 h 2 有关[ 6 ]:

a∥=
a1G 1h 1 + a2G 2h 2

G 1h 1 + G 2h 2
(12)

其中　切变模量G i= 2 (C 11i+ 2C 12i) (1- C 12iöC 11i) , i= 1, 2, 指定 GaN 应变层和A lN 应变层

厚度 h 1、h 2 后, 由上式计算 a∥值, 再由式 (3) 分别确定 GaN 和A lN 应变层的 a⊥值以及相应

的 T r ( Ε
^

)、Εax. 对于 GaN öA lN 应变层异质结, 在应变层厚度比值 h 1öh 2 分别为 1ö100、1ö10、

1ö3、1ö1、3ö1 和 100ö1 情况下, 由式 (12)和式 (3)计算它们的 a∥和 a⊥i并确定其 Εax i和 T r ( Ε
^

)

值, 然后根据表 4 形变势的计算结果, 采用式 (11) 分别计算 GaN、A lN 应变层的带阶参数

Em v, 并由下式计算它们的价带带阶 ∃E v 值:

∃E v = Em v2 - Em v1 (13)

计算中, GaN 和A lN 的 SO 分裂 ∃0 都取 0. 011eV [ 8 ] , ∆E 001 = 2bΕax , GaN、A lN 的形变势 b、

A m v取自表 4 的计算结果, Em v, 0取自表 1 的结果, 最后计算结果列于表 5. 表中 ∃E v 为正值表

示 GaN 的价带顶比A lN 的价带顶高.
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表 5　GaN 应变层带阶参数 Emv1和A lN 应变层带阶参数 Emv2以及 GaNöA lN 应变层异质结价带

带阶 ∃E v 随应变层厚度比 h1öh2 的变化关系 (长度单位: nm , 能量单位: eV )

h1öh2 1ö100 1ö10 1ö3 1ö1 3ö1 100ö1

a∥ 0. 4370 0. 4388 0. 4401 0. 4433 0. 4466 0. 4500

a⊥1 0. 4635 0. 4624 0. 4603 0. 4569 0. 4535 0. 4500

Em v1 1. 673 1. 676 1. 681 1. 690 1. 700 1. 709

a⊥2 0. 4370 0. 4359 0. 4339 0. 4307 0. 4274 0. 4240

Em v2 2. 642 2. 623 2. 581 2. 513 2. 443 2. 375

∃E v 0. 97 0. 95 0. 90 0. 82 0. 74 0. 67

∃E c 0. 71 0. 71 0. 72 0. 74 0. 76 0. 77

根据表 5 中 ∃E v 值计算结果, 可以由下式计算相应的导带带阶 ∃E c 值:

∃E c = ∃E g - ∃E v (14)

其中　∃E g 是所指定的应变状态下, 应变层A lN 与 GaN 禁带宽度的差值, 即:

∃E g = E g0 (A lN ) - E g0 (GaN ) + ∆E g (A lN ) - ∆E g (GaN ) (15)

其中　E g0 (A lN )和 E g0 (GaN )是形变前的A lN 和 GaN 的禁带宽度, 取准粒子能带的计算结

果[ 4 ] , 分别为 419eV 和 311 eV , 利用表 4 形变势的计算结果, 由式 (7b) 和式 (8a) 分别计算形

变引起的带隙改变量 ∆E g (A lN ) 和 ∆E g (GaN ). 最后由式 (14) 得到不同应变状态下的 ∃E c,

计算结果见表 5. 表中 ∃E c 为正值表示GaN 的导带底 (E c (# ) )低于A lN 的导带底 (E c (∃) ).

5　讨论

(1) GaN 和A lN 的晶格常数 a0 不同 (分别为 01450nm 和 01437nm ) , 在它们生长无位

错的 GaN öA lN 应变层异质结时, 异质结两侧的晶格常数各自发生变化而趋于相同, 即 a∥

( GaN ) = a∥ (A lN ) = a∥, 与此同时, 垂直于界面的晶格常数也发生改变, 形变使 GaN 和

A lN 应变层偏离立方结构. 根据弹性能最小原理, 可计算得到 a∥值和 GaN 与A lN 的层厚

度比值 h 1öh 2 有关, 从表 5 的 a∥值的计算结果看到, h 1öh 2 由 1ö100 (近似于以A lN 为衬底

生长的 GaN öA lN 应变层异质结,A lN 为立方结构) 改变到 100ö1 (近似于以 GaN 为衬底生

长的应变层 GaN öA lN 异质结, GaN 为立方结构) , 相应的 a∥由 01437nm 改变到 01450nm ;

表中 A lN 的带阶参数 Em v2的相应计算结果表明, 当 A lN 层接近立方结构 (即 a∥接近

01437nm )时 Em v2值较大 (为 21642eV ) , a∥伸张形变使带阶参数 Em v2值减小; 表中 GaN 的带

阶参数 Em v1的计算结果也表明, 当 GaN 层接近立方结构 (即 a∥接近 01450nm ) 时 Em v1值较

大 (为 11709eV ) , a∥压缩形变使带阶参数 Em v1值减小; 总之, 不管 a∥伸张或压缩, 偏离立方

结构的形变总是使带阶参数 Em v值变小.

从表 5 还可以看到, 在 GaN öA lN 应变层异质结中, 随着 GaN 和A lN 应变层厚度比值

h 1öh 2 的改变, 其价带带阶 ∃E v 和导带带阶 ∃E c 都有一定的变化, h 1öh 2 由 1ö100 (a∥=

01437nm ) 改变到 100ö1 (a∥= 01450nm ) 时, ∃E v 值由 0197eV 减小到 0167eV , ∃E c 值由

0171eV 增加到 0177eV , 因此, 价带带阶 ∃E v 和导带带阶 ∃E c 可以通过改变应变状态加以

适当调整的.

(2) 处于不同应变条件下 GaN öA lN 的 ∃E v 值, 目前尚未见到可作为直接比较的实验
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研究或理论计算的数据结果, 只能参考一些忽略应变效应的有关研究结果: 文献[ 9 ]在非

极性界面 (110) GaN öA lN 超晶格的LM TO 自洽计算中, 不考虑应变效应, 计算中取A lN

与 GaN 晶格常数都采用它们的平均值 014435nm , 所得到 ∃E v= 0181eV ; 在高斯轨道从头

赝势法的带阶 计算中[ 10 ]得到的 ∃E v= 01738 eV , 该文引用的A lbanest 等人采用LM TO 方

法的理论计算值为 0185eV ; 如果对表 5 不同应变状态下的 ∃E v 值求平均, 本文的 ∃E v 平

均值为 0182eV , 与上述忽略应变效应的计算结果比较接近; 另一方面我们也注意到, 本文

计算结果中展示的 ∃E v 随 a∥的变化规律与W alle [ 6 ]采用超原胞从头赝势法对 GeöSi 应变层

异质结 ∃E v 的研究结果相当一致: 文献 [ 6 ]的结果是, 以 Si 为衬底的 GeöSi (a∥= 01543

nm ) 的 ∃E v= 0184eV , 以 Ge 为衬底的 GeöSi (a∥= 01565nm ) ∃E v= 0131eV , 其变化率是,

a∥每增加 0101, ∃E v 值减小 0124eV ; 而本文对 GaN öA lN 的计算结果 (见表 5) 是, 以A lN

为衬底 (a∥= 01437nm )的 ∃E v= 0197 eV , 以GaN 为衬底 (a∥= 01450nm )的 ∃E v= 0167eV ,

其变化率是 a∥每增加 0101nm 时, ∃E v 减小 0123eV , 本文与文献[6 ]的价带带阶 ∃E v 随 a∥

的变化率的计算结果相当接近. 由于目前尚缺乏有关 GaN öA lN 应变层异质结带阶的实验

数据, 本文计算结果的准确性仍有待进一步实验验证; 然而, 从上述忽略应变效应的有关

GaN öA lN 的 ∃E v 值的理论研究结果以及 ∃E v 随 a∥变化率的计算结果上看, 本文的计算结

果是合理的.

(3) 本文基于能带排列理论计算中的平均键能方法, 采用从头赝势能带计算方法 研究

了 (001)界面应变对 GaN、A lN 能带、平均键能 Em 和带阶参数 Em v的影响, 并借助于半导体

材料的形变势 (b、. ∃
d + . ∃

u ö3- a、ac- a 等) 的研究结果和带阶参数形变势 (A m v) 的计算结果,

进一步预言了不同生长厚度 (即不同应变状态) 情况下异质结的能带排列. 在该异质结能带

排列的研究方法中, 只要取得体材料的带阶参数 Em v和带阶参数形变势A m v的理论计算结

果, 用到的其它材料参数 如晶格常数、弹性系数、形变势 b 和 . ∃
d + . ∃

u ö3- a、ac- a 等以及

SO 裂距 ∃0 等, 如果是成熟的半导体材料, 均可以取自实验值, 以增强研究结果的可靠性

和实用性.
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Abstract　 T he effect of st ra in a long [ 001 ] o rien ta t ion on band structu re of Zinc2b lende

GaN and A lN , average bond energy Em , and band offset param eters Em v are invest iga ted

by the ab in itio m ixed2basis p seudopo ten t ia ls. W hen ob ta in ing the defo rm ation po ten t ia l of

Em v fo r GaN and A lN , the band offsets of st ra ined2layer hetero junct ion GaN öA lN under

d ifferen t grow th th icknesses can be p red icted.

PACC: 7125C, 7125T
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