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摘要 : 为了进一步了解在金属2半导体接触势垒高度计算中采用半导体平均键能 Em 作为参考能级的合理性 ,本文
在金属2半导体超晶格的 L M TO2ASA 能带计算中 ,引用“冻结势”方法 ,计算了 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) , ( Ge2 ) 4 (2Au) 6

(001) , ( Ge2 ) 4 (2Ag) 6 (001) , ( GaAs) 4 (2Al) 6 (001) , ( GaAs) 4 (2Au) 6 (001) 和 ( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001)等超晶格金属2半
导体界面两侧的金属费米能级 EF (M) 和半导体平均键能 Em (S) . 研究发现 ,在超晶格的金属2半导体界面两侧 ,金
属的费米能级 EF (M) 与半导体的平均键能 Em (S)几乎处于同一能量水平线上 , Em (S)≈ EF (M) ,也就是 EF (M) 与
Em (S) 在界面两侧相互“对齐”. 因此 ,在理想金属2半导体接触的势垒高度理论计算中 ,采用半导体平均键能 Em 作
为参考能级 ,可以获得比较可靠的计算结果.
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1 　引言

平均键能 Em 是半导体异质结带阶研究中[ 1～4 ]

以及金属2半导体 (M2S) 接触势垒 (也称 Sc hot t ky 势
垒) 高度计算中[ 5 ] 采用的一种参考能级. 我们在“半
导体平均键能 Em 的物理内涵”研究中[ 6 ] 了解到 :如
果原胞中包含 8 个价电子 ,其自由电子能带中的平
均键能 Em 值与根据自由电子费米球半径计算得到
的费米能级 EF 值极其接近 ;同时还发现 ,对于一些
原胞中包含 8 个价电子的金属 (如 Ti , Zr , Hf , Fe 和
Sn 等) 晶体 ,金属能带中平均键能 Em 值也和根据
最高占有态确定的金属费米能级 EF 值相当接近
的 ;另外 ,在半导体超晶格理论计算的早期研究中已
经发现[ 1～3 ] ,对于 A ,B 两种不同半导体构成的半导
体超晶格 ,A/ B 异质结界面两侧的半导体的平均键
能 Em (A) 与 Em (B) 基本上处于同一能量水平线上 ,

也称异质结界面两侧平均键能 Em ( A) 与 Em (B) 相
互“对齐”,据此 ,建立了以平均键能作为参考能级的
异质结带阶理论计算方法. 半导体平均键能可能在
金属2半导体接触系统中起什么作用 ,还是有待进一
步探讨的问题. 在李书平等[ 5 ] 新建立的金属2半导体
(M2S) 接触势垒高度“平均键能 Em 方法”的计算

中 ,采用费米能级“钉扎”模型 ,假设 M2S 系统中费
米能级 EF (M) 与平均键能 Em (S) 数值相同 (即假设
EF (M) = Em (S) ) ,由 ªh = Em (S) - Ev ( Ev 是半导
体价带顶能量) 计算空穴势垒高度 ªh ,获得比较准
确的计算结果. 本文着重探讨 M2S 接触系统中金属
费米能级 EF (M) 与半导体平均键能 Em (S) 的数值
关系 ,了解“平均键能 Em 方法”中基本假设 ( EF ( M)

= Em (S) ) 的真实性.

近年来 ,在 Schot tky 势垒高度及有关性质的研
究中 ,已出现不少借助于金属2半导体超晶格理想模
型的理论计算研究工作[7～9 ] . 本文借助类似的金属2
半导体超晶格模型 ,采用第一原理能带计算方法继
续研究半导体平均键能的有关行为. 金属2半导体超
晶格由金属晶体层 (势阱区) 与半导体晶体层 (势垒
区)交替排列而成 ,它的最小重复单元 (超晶格原胞)

包含着一个金属晶体层和与之相邻的半导体晶体
层. 我们把超晶格原胞中金属晶体层的金属费米能
级 EF ( M ) 和半导体晶体层的半导体平均键能
Em (S)简称为“金属2半导体超晶格中的金属费米能
级和半导体平均键能”. 也就是说 ,这里超晶格中的
金属费米能级 EF (M) 指的是金属晶体层 (势阱区)

的金属费米能级 , 超晶格中的半导体平均键能
Em (S)指的是半导体晶体层 (势垒区) 的半导体平均
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键能. 本项研究工作就是对于由 Al ,Au 和 Ag 三种
金属晶体与 Ge 和 GaAs 两种半导体晶体所构成的
6 种金属2半导体超晶格 ,采用 L M TO2ASA [10 ] 能带
计算方法计算它们的能带结构 ,同时运用“冻结势”
方法[ 11 ]计算这些超晶格中金属层的金属费米能级
EF (M)和半导体层的半导体平均键能 Em ( S) ,探讨
EF (M)和 Em (S) 的数值关系. 下面介绍具体的计算
方法和研究结果.

2 　四面体键半导体在不同原胞设置情
况下的平均键能 Em 计算公式

　　对于金刚石结构 Ge 和闪锌矿结构 GaAs 面心
立方 (fcc)半导体晶体 ,在它们的能带计算中原胞通
常设置为图 1 (a)虚线所示的六面体 (简称 fcc 的“常
规原胞”) ,原胞 3 个基矢为立方体顶点至最近邻的
面心 (见图 1 (a) 虚线或表 1) . 四面体键半导体属于
开结构晶体 ,采用 L M TO2ASA 方法的能带计算时
需要在原子球为顶点的四面体中心添加空原子球以
提高占空比[12 ] ,空原子球与原子球采用相同体积.

半导体“常规原胞”中包含 A ,B 2 个原子球和 2 个
空原子球 ,共包含 8 个价电子 ,原胞的基矢、原子球
位置和空原子球位置列于表 1“常规原胞”栏中. 在
半导体沿 (001)面生长的超晶格能带计算中 ,采用图
1 (a)四方原胞 (实线) 比较方便. 四方原胞的高是半

导体的晶格常数 a0 ,正方形底的边长为 a0 / 2 ,原胞
基矢、原胞体积、原胞中原子球和空原子球的位置见
表 1. 从表 1 可以看到 ,四方原胞中有 4 个原子球 (2

组 A ,B 原子) 和 4 个空原子球 ,共包含 16 个价电
子. 四方原胞的体积、原子球和空原子球的数目以及
价电子的数都是 fcc“常规原胞”的一倍. 因此 ,按四
方原胞设置计算得到的能带本征值 En ( k) 的个数
(能带数目) 正好是常规原胞的一倍. 也就说 ,对于

“常规原胞”半导体能带 ,价电子填满 4 个价带 ,对于
四方原胞半导体能带 ,价电子应该填满 8 个价带. 考
虑到上述差别 ,在根据能带本征值 En ( k) 计算它们
的平均键能 Em 时 ,对应于两种不同原胞 ,应该采用
不同的计算公式.“常规原胞”能带的 Em 计算式
为[6 ] :

Em = ∑
k∈B Z

α( k) {
1
2

×[
1
4 ∑

4

n = 1
En ( k) +

1
5 ∑

9

n = 5
En ( k) ]}

(1)

四方原胞能带的 Em 计算式是 :

Em = ∑
k∈B Z

α( k) {
1
2

×[
1
8 ∑

8

n = 1

En ( k) +
1
10 ∑

18

n = 9

En ( k) ]}

(2)

其中 　n 是能带标号 ;α( k) 是特殊 k 点的权重. (1)

式与 (2)式之间的差别是 ,将对价带求和平均的数目

由 1
4 ∑

4

n = 1
改为 1

8 ∑
8

n = 1
,对导带求和平均的计算由

1
5 ∑

9

n = 5
改为 1

10 ∑
18

n = 9
.

图 1 　(a)立方半导体在能带计算中的“常规原胞”(虚线) 和

“四方原胞”(实线)设置示意图 ; (b) 四方原胞中的原子球和空

原子球的位置

Fig. 1 　(a) Sketch map of“general p rimitive2cell”(bro2
ken line) and“tet ragonal primitive2cell”( real line) in

bandst ructure calculation of cubic semiconductor ; ( b)

Position of atomic ball and empty atomic ball in tet ra2
gonal p rimitive2cell

表 1 　半导体晶体“常规原胞”与“四方原胞”的有关参数及其

平均键能 Em 的计算结果

Table 1 　Calculation result s of average2bond2energy

Em and relative parameters of“general p rimitive2cell”

and“tet ragonal p rimitive2cell”in cubic semiconductor

fcc 常规原胞

(见图 1 (a)虚线)

四方原胞

(见图 1 (a)实线)

原胞基矢

a1 (1 ,1 ,0) a0 / 2

a2 (1 ,0 ,1) a0 / 2

a3 (1 ,1 ,0) a0 / 2

a1 (1 ,1 ,0) a0 / 2

a2 ( - 1 ,1 ,0) a0 / 2

a3 (0 ,0 ,1) a0

原子位置
(0 ,0 ,0) a0

( 1
4

,
1
4

,
1
4

) a0

(0 ,0 ,0) a0 , ( -
1
4

,
1
4

,
1
4

) a0

(0 ,
1
2

,
1
2

) a0 , ( 1
4

,
1
4

,
3
4

) a0

空球位置
( 1

2
,

1
2

,
1
2

) a0

( 3
4

,
3
4

,
3
4

) a0

(0 ,
1
2

,0) a0 , ( 1
4

,
1
4

,
1
4

) a0

(0 ,0 ,
1
2

) a0 , ( -
1
4

,
1
4

,
3
4

) a0

原胞体积 Ω= a0 3 / 4 Ω= a0 3 / 2

原胞中价电子数 8 16

Ge (3d 芯)的 Em - 0. 83eV - 0. 84eV

Ge (3d 价)的 Em - 0. 20eV - 0. 21eV

GaAs (3d 芯)的 Em - 0. 97eV - 0. 97eV

GaAs (3d 价)的 Em - 0. 84eV - 0. 84eV

在 Ge , GaAs 的 L M TO2ASA 能带计算中 ,基函
数均取 s ,p ,d 态 ,空原子球的 d 态是没有填充价电
子的“空 d 态”;对于 Ge 原子球或 GaAs 晶体中 Ga

原子球的 3d 电子 ,计算中可有两种设置方法 :其一
是把 3d 电子作为芯电子处理 (简称 3d 芯) ,所计算
的能带中不包含 d 能带 ;另一种是把 3d 电子作为价
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电子处理 (简称“3d 价”) ,所计算的能带包含着 d 能
带 ,但是 d 能带单独出现在 sp3 杂化的半导体价带
的下方 ,扣除 d 带之后剩下的才是半导体的 sp3 杂
化能带. 因此 ,对于由“3d 价”得到的能带 ,需先扣除
d 能带之后 ,再由 (1)式或 (2) 式计算其平均键能 Em

值.

对于 Ge , GaAs 两种半导体 ,我们同时采用“常
规原胞”和“四方原胞”两种设置 ,由 L M TO2ASA 能
带计算方法分别计算了它们的“3d 芯”和“3d 价”两
种能带结构 (能带本征值 En ( k) ) ,在能带自洽计算
中 ,对应于常规原胞采用 10 个特殊 k 点 ,四方原胞
采用 12 个特殊 k 点. 不同设置计算最终得到的平均
键能 Em 计算值都在表 1 中列出. 表 1 的计算结果
表明 ,在 4 种不同设置的 Em 计算值中 ,采用“常规
原胞”和“四方原胞”两种计算值都是非常接近的 ,其
偏差在 0101eV 之内 ,也就是说 ,采用两种不同的原
胞设置 ,都可以得到平均键能 Em 值的准确结果. 在
下面的金属2半导体超晶格的半导体平均键能计算
中 ,我们采用的是四方原胞设置 ,而在以往的异质结
带阶研究中和 Schot tky 势垒高度计算中[5 ] 采用的
是常规原胞设置.

3 　金属2半导体超晶格中的金属费米
能级 EF ( M) 和半导体平均键能
Em( S)

　　Ge , GaAs 的晶格常数 a0 = 01565nm ,它们的四

方原胞 (见图 1 ( b) ) 底边长 ( a0 / 2) 为 01400nm ,很
接近 Al , Au , Ag 面心立方的晶格常数 ( a0 分别为

01405 ,01408 和 01409nm) ,设想将面心立方 Al (或
Au ,Ag)金属晶体 (001) 面上的 [ 001 ]晶轴取为半导
体 (001)面上的[ 110 ]方向 (也就是将金属 (001)面与
Ge ( 001 ) 面相对转动 45°) , 就可以构成 ( Ge2 ) 4

(2Al) 6 (001) , ( Ge2 ) 4 (2Au) 6 (001) , ( Ge2 ) 4 (2Ag) 6

(001) , ( GaAs) 4 ( 2Al ) 6 ( 001 ) , ( GaAs) 4 ( 2Au ) 6

(001)和 ( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001) 等 6 种金属2半导体
超晶格. 下面以 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 超晶格为例 ,说
明超晶格原胞 (简称“超原胞”) 的设置、超晶格的能
带计算以及超晶格中 M2S 界面两侧的金属费米能
级 EF (M)和半导体平均键能 Em (S)的计算方法.

图 2 是 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 金属2半导体超晶格
结构示意图 ,它与 Schot t ky 势垒界面电荷成因研
究[13 ]中采用的 ( Ge2 ) 3 (2Al) 6 (001) 超晶格结构类
似 ,只是增加了 2 个半导体原子层 ,这样可以按半导
体分子层 (包括 A ,B 两个原子层) 处理半导体的
(001) 界面. 在说明图 2 中金属2半导体超晶格
( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001)的原胞结构之前 ,先看一看图 1
(b)半导体四方原胞 ,该四方原胞中有 5 个 (001) 原
子平面 (也称原子层) ,其中底面和顶面 (第 1 和第
5)表示的是同一个原子面 ,因此 ,1 个四方原胞包含
着 4 个原子层 ,每个原子层包含 1 个原子球和 1 个
空原子球. 在图 2 超原胞 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 中 ,第
1 到 4 相当于半导体四方原胞中的 4 个原子层 (图
中空原子球的位置没有标出) ,5 至 8 又是重复排列
的 4 个半导体原子层 ;第 9 至 14 是 Al 原子层 (犹如
3 个 Al 面心立方晶胞叠在一起) ,其中每个原子层
都有 2 个 Al 原子 ;第 15 是第 1 (半导体原子层) 的
重复 . 在1～8的 Ge原子层中 , 1 , 2和7 , 8是 Ge的

图 2 　( Ge2) 4 (2Al) 6 (001)超原胞示意图

Fig. 2 　Sketch map of ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) supercell

半导体在界面处的分子层 ,与 7 ,8 (或 1 ,2) 相邻的 9
(或 14)是 Al 的界面原子层. 对于超晶格原胞中的
半导体晶体层 ,扣除 1 ,2 和 7 ,8 两个 Ge 界面分子
层之后 ,剩下的 4 个 (3 至 6) 原子层是 Ge 体内具有
完整四体键半导体晶体的 4 个原子层 (对应 1 个半
导体四方原胞) ;对于金属 ,图 2 的 9～14 的 6 个原
子层中 ,扣除 9 和 14 两个 Al 界面原子层 ,剩下的 4

个 (10 至 13) 原子层相当于 2 个重叠、稍微形变的
Al 面心晶胞. 这里稍微形变指的是 ,如果以 Ge 为衬
底外延生长 Al 的 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 超晶格 ,衬底
Ge 晶格常数 a0 ( Ge) = 01565nm 应该保持不变 ,而
Al ( 001) 面上的晶格常数 01405nm 必需压缩为

01400nm ,使其满足 a∥ (Al) = a0 ( Ge) / 2的关系. 也
就是说 ,在 Ge 衬底生长的是 Al 的应变层 ,根据弹
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性能最小原理 ,Al 应变层垂直于 (001) 面的晶格常
数 a⊥ (Al)采用下式计算[14 ] :

a ⊥ = a0 [ 1 - 2 ×C12

C11
×( a ∥

a0
- 1) ] (3)

其中 　a0 是 Al 晶体的晶格常数 , 为 01405nm ;
a∥ (Al)取值为 01400nm ; C11 和 C12 是 Al 的弹性系
数 (取值见表 2) . 由 ( 3) 式计算得到 a⊥ ( Al ) 为
014112nm ;界面 Ge 原子层与 Al 原子层 (8 与 9 之

间)距离取为 ( a⊥ (Al)
2

+
a0 ( Ge)

4
) / 2 = 011734nm. 上

述计算中用到的晶格常数、弹性模量的数值取自表
2 ,Al 应变层的 a∥和 a⊥的最终计算值也列于表 2.

根据 Ge 的 a0 值和 Al 的 a∥和 a⊥这些计算值 ,最后
确定了 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 超原胞的几何尺寸和原
子球、空原子球的位置 (图 2 没有标出空球的位置 ,

需要时可参考图 1 ( b) ) ,然后进行 ( Ge2 ) 4 ( 2Al) 6

(001)超晶格的能带计算.

表 2 　金属2半导体超原胞设置中采用的弹性模量与晶格常数

Table 2 　Elastic modulus and lattice parameter in met2
al2semiconductor supercell

材料

弹性模量

/ (106 N ·cm - 3)

体心立方的

晶格常数/ nm

金属应变层

晶格常数/ nm

C11 C12 a0 a∥ a⊥

Al 10. 82 6. 13 01405 01 400 014112

Au 18. 6 15. 7 01408 0. 400 0. 4223

Ag 12. 40 9. 34 0. 409 0. 400 0. 4233

在 L M TO2ASA 能带计算方法中 ,晶体结构常
数和原子球势参数 (或势)是决定晶体能带结构的两
个要素. 其中 ,晶体结构常数由原胞几何尺寸和原胞
中原子球、空原子球位置确定 ,它在能带自洽迭代过
程中保持不变 ;原子球势参数 (或势) 在能带自洽迭
代计算中不断改变 ,直至能带自洽时才最后确定下
来. 最后确定的原子球势参数 (或势) 是按逐个原子
球和空原子球 (ASA) 给出的 ,因此可以根据需要取
出来应用. 针对 L M TO2ASA 能带计算方法采用原
子球近似 (ASA)的特点 ,Christensen[11 ] 在超原胞的
L M TO 能带计算中 ,采用所谓的“冻结势”方法计算
了异质结带阶ΔEV . 本文采用该“冻结势”方法研究
金属2半导体超原胞中的半导体平均键能 Em ( S) 与
金属费米能级 EF (M)的关系.

下面进一步说明 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001)能带计算、
半导体平均键能 Em ( S) 和金属费米能级 EF (M) 计
算中的有关问题 :首先 ,采用 L M TO2ASA 能带计算
方法 ,对于 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001)超原胞进行能带自洽
计算 ,计算中采用 12 个特殊 k 点 ,基函数取 s ,p ,d

态 ,d 态是没有填充价电子的“空 d 态”( Ge 的 3d 态
作为芯电子态处理) . 然后 ,从超原胞能带自洽后得
到的原子球和空原子球的势参数中取出第 3 至 6 四

个半导体原子层的原子球势参数和空原子球势参数
(这是一组超晶格原胞中对应于 Ge 晶体四方原胞
的势参数)作为图 1 (b)四方原胞能带计算的输入势
参数 ,由这组势参数与四方原胞晶体结构常数结合
在一起得到能带本征值 En ( k) ,最后由 (2) 式计算得
到半导体平均 键 能 Em ( S ) 值 ( 计 算 结 果 为
- 0162eV) , 这 就 是“冻 结 势”方 法 得 出 的
( Ge2 ) 4 (2Al) 0 (001)超晶格中半导体晶体层的半导
体平均键能 Em (S)值. 该计算值列入表 3 的“M2S 超
原胞中”Em ( S) 值栏中. 表 3 在“单独晶体”半导体
Em 栏中列入的是尚未构成金属2半导体接触之前
(单独存在的半导体晶体) 的半导体 Em 计算值 (即
表 1 的 Em 值为 - 0184eV) ;另一方面 ,我们针对应
变层 Al 金属晶体 ,根据表 2 中 Al 晶格常数的计算
值 ,设置一个底面积为 a2

∥高为 2 a⊥包含 4 个 Al 原
子层 (每个原子层包含 2 个 Al 原子) 的“Al 四方原
胞”(犹如图 1 (b) ,但是把半导体原子和空原子都换
成 Al 金属原子) . 采用 L M TO2ASA 方法计算 Al 四
方原胞能带结构的同时 ,按价电子在能带中的最高
占有态确定其金属 EF 值 (结果是 - 0140eV) ,这就
是表 3“单独晶体”栏中列出的金属 Al 晶体单独存
在时的金属 EF 值. ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 中 Al 晶体
层中金属费米能级 EF ( M) 的“冻结势”方法的计算
过程是 :从超原胞能带自洽计算得到的 Al 原子球
(ASA)势参数中 ,扣除两个表面层 (9 和 14) 的 ASA

势参数 ,将 10 至 13 四个原子层中的 Al 原子球势参
数作为上述“Al 四方原胞”能带计算的输入势参数 ,

计算其能带结构 ,并按能带中价电子的最高占有态
确定出金属的费米能级 EF (M)值为 - 0163eV ,这就
是“冻结势”方法对于 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 超晶格中
Al 晶体层的金属 EF ( M) 的计算值. 计算结果列在
表 3“M2S 超原胞中”的 EF (M) 栏中. 比较表 3“M2S

超晶格中”的半导体 Em ( S) 值和金属的 EF (M) 值 ,

可以看到两者只相差 0101eV.

表 3 　金属晶体的费米能级 EF ( M) 、半导体晶体的平均键能

Em ;金属2半导体超原胞中的金属 EF (M)与半导体 Em 的计算

结果

Table 3 　Calculation result s of Fermi level EF (M) ,av2
erage2bond2energy Em in metal crystal and semiconduc2
tor crystal respectively , Fermi level EF ( M) , average2
bond2energy Em in metal2semiconductor supercell

金属2半导体 (M2S)

超原胞

单独晶体 M2S超原胞中

金属 EF

/ eV

半导体 Em

/ eV

金属 EF (M)

/ eV

半导体 Em (S)

/ eV

( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) - 0. 40 - 0. 84 - 0. 63 - 0. 62

( Ge2 ) 4 (2Au) 6 (001) - 1. 59 - 0. 21 - 0. 89 - 0. 93

( Ge2 ) 4 (2Ag) 6 (001) - 1. 88 - 0. 21 - 1. 14 - 1. 13

( GaAs) 4 (2Al) 6 (001) - 0. 40 - 0. 97 - 0. 68 - 0. 66

( GaAs) 4 (2Au) 6 (001) - 1. 59 - 0. 84 - 1. 21 - 1. 23

( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001) - 1. 88 - 0. 84 - 1. 41 - 1. 41
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　　我们采用与 ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) 相同的原胞设
置和计算方法计算了 ( GaAs) 4 (2Al) 6 (001) 中 M2S

界面两侧的 GaAs 的平均键能 Em ( S) 和 Al 的费米
能级 EF (M) ,计算结果在表 3 中列出 ;对于由金属
Au ,Ag 与半导体 Ge , GaAs 构成的 ( Ge2 ) 4 (2Au) 6

(001) , ( Ge2 ) 4 (2Ag) 6 (001) , ( GaAs) 4 (2Au) 6 (001)

和 ( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001) 4 种超晶格 ,它们的超原胞
结构类似于图 2. 在原胞设置中 ,先采用表 2 给出的
Au 或 Ag 平衡晶格常数 a0 和弹性系数 ,根据 (2) 式
计算得到金属 Au ,Ag 应变层的 a∥和 a⊥值 ,计算结
果见表 2. 由半导体的晶格常数 a0 和金属的 a∥和
a⊥值确定了超原胞的几何尺寸、原子球和空原子球
位置之后 ,采用 L M TO2ASA 能带计算方法计算这
些超晶格的能带结构并采用“冻结势”方法最后得到
金属2半导体界面两侧的半导体平均键能 Em ( S) 和
金属费米能级 EF (M)值. 在这 4 种超晶格的超原胞
设置中 ,除 Au (或 Ag)与 Al 在晶格常数 a∥和 a⊥方
面的取值不同外 (见表 2) ,其他方面处理方法与前
面的 ( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001) 相同 ;但是在 L M TO2
ASA 能带计算方面 ,考虑到超原胞中的 Au (或 Ag)

价电子中多数是 d 电子 ,所以在超晶格的能带计算
时 ,将半导体 Ge 中的 3d 电子或 GaAs 中 Ga 的 3d

电子作为价电子态 (3d 价) 处理 ,因而在采用“冻结
势”方法计算半导体平均键能 Em (S)时 ,需要先在半
导体能带中扣除 d 能带后再计算其 Em ( S) 值. 表 3

“M2S 超原胞中”栏列出这 4 种金属2半导体超晶格
界面两侧的半导体平均键能 Em (S)和金属费米能级
EF (M)的最终计算结果 ,表中同时给出金属和半导
体单独存在时的半导体 Em 和金属 EF 的计算值.

4 　结果

(1) 对于面心立方的 Al ,Au 和 Ag 3 种金属与
Ge , GaAs 半导体构成的 6 种金属2半导体超晶格
(见表 3) ,根据 L M TO2ASA 能带自洽计算结果 ,采
用“冻结势”方法计算其金属2半导体 ( M2S) 界面两
侧的金属费米能级 EF ( M) 和半导体平均键能 Em

(S) . 从表 3 的最后研究结果可以看到 :金属晶体和
半导体晶体各自单独存在时 ,金属费米能级 EF 与
半导体平均键能 Em 两者的数值差别很大 (见表 3

“单独晶体”栏) ;在构成金属2半导体超晶格之后 ,金
属2半导体接触界面两侧的半导体平均键能 Em ( S)

值与金属的费米能级 EF (M)值非常接近 ( EF (M) ≈
Em (S) ,在表 3“M2S 超晶格中”界面两侧的半导体
Em ( S) 值与金属 EF ( M ) 值最大偏差不超过
0104eV) ,也就是 EF (M) 和 Em ( S) 基本上处于同一
能量水平线上.

(2)引言中已经提到 ,在 Schot tky 势垒高度理

论计算方法中 ,“平均键能 Em 方法[ 5 ] ”的基本假设
是 :金属2半导体接触系统中 ,金属费米能级 EF (M)

与半导体平均键能 Em ( S) 数值相同 ,也就是假设
EF (M) = Em (S) . 表 3 数值计算结果表明 ,对于所研
究的 6 种不同的金属2半导体超晶格 ,M2S 界面两侧
的半导体平均键能 Em ( S) 数值与金属费米能级 EF

(M)数值都是非常接近的. 证实在理想的金属2半导
体接触系统中 ,“平均键能 Em 方法[ 5 ] ”中的基本假
设是符合事实的 ,因此 ,如果采用“平均键能 Em 方
法”计算它们的 Schot t ky 势垒的高度 ,可以得到比
较可靠的计算结果.
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Average2Bond2Energy and Fermi Level on Metal2Semiconductor Contacts 3

Li Shuping and Wang Renzhi

( Department of Physics , Semiconductor Photonics Research Center , I nstit ute of T heoret ical

Physics and A st rophysics , X iamen Universit y , X iamen　361005 , China)

Abstract : To f urt her understand t he average2bond2energy Em ,which can be taken as t he ref erence energy level in t he calcu2
lation of metal2semiconduct or contacts , t he Em of t he semiconduct or and t he Fermi level EF (M) of t he metal on bot h sides of

t he metal2semiconduct or interf ace in ( Ge2 ) 4 (2Al) 6 (001) , ( Ge2 ) 4 (2Au) 6 (001) , ( Ge2 ) 4 (2Ag) 6 (001) , ( GaAs) 4 (2Al) 6 (001) ,

( GaAs) 4 (2Au) 6 (001) , and ( GaAs) 4 (2Ag) 6 (001) superlat tices are investigated by t he calculation of t he L M TO2ASA energy

band st ructure wit h t he f rozen2p otential met hod. The results show t hat Em of t he semiconduct or and EF (M) of t he metal a re

almost on t he same horizontal energy level , i . e . Em≈ EF (M) . In ot her words , Em and EF (M) on bot h sides of t he metal2semi2
conduct or inte rf ace are mutually aligned. This indicates t hat reliable calculation results can be obtained by taking Em as t he

ref e rence energy level in t he calculation of t he barrier height of ideal metal2semiconduct or contacts .
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