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第４１卷　第２期
２０１７年３月

激　　光　　技　　术
ＬＡＳＥＲＴＥＣＨＮＯＬＯＧＹ

Ｖｏｌ．４１，Ｎｏ．２
Ｍａｒｃｈ，２０１７

　　文章编号：１００１３８０６（２０１７）０２０２４００７

强激光下４Ｈ—ＳｉＣ晶体电子特性的第一性原理研究

邓发明１，高　涛２

（１．四川民族学院 数学系，康定 ６２６００１；２．四川大学 原子与分子物理研究所，成都 ６１００６５）

摘要：为了研究４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光辐照下电子特性及其变化，采用基于密度泛函微扰理论的第一性原理赝势
的方法，对纤锌矿４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光照射下的电子特性的变化进行了理论分析和实验验证。结果表明，电子温度
Ｔｅ在０ｅＶ～２．７５ｅＶ范围内时，４Ｈ—ＳｉＣ仍然是间接带隙的半导体晶体；当电子温度 Ｔｅ升高达到并超过３．０ｅＶ以上时，
４Ｈ—ＳｉＣ变为直接带隙的半导体晶体；电子温度Ｔｅ在０ｅＶ～２．０ｅＶ变化时，带隙值随电子温度升高而增大；电子温度 Ｔｅ
在２．０ｅＶ～３．５ｅＶ变化时，带隙值随电子温度Ｔｅ的升高而迅速地减小；当电子温度Ｔｅ高于３．５ｅＶ以后，带隙已经消失而
呈现出金属特性。该研究对制作４Ｈ—ＳｉＣ晶体特殊功能电子元件是有帮助的。

关键词：激光技术；电子特性；密度泛函微扰理论；４Ｈ—ＳｉＣ；激光照射
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作者简介：邓发明（１９６６），男，副教授，现主要从事强激
光对凝聚态物理性质影响方面的研究。
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引　言

用强激光辐射金刚石结构的半导体物质时，ｖａｎ
ＶＥＣＨＴＥＮ等人［１］观察到晶体结构变得不稳定，分析

认为，当超强激光与半导体物质相互作用时，因电子吸

收而存储在半导体物质中的超强激光能量，会在几十

飞秒时间内，将半导体物质中的电子加热到热力学温

度为１０４Ｋ的高温，并借助晶体内的电子与电子、电子
与空穴的超快碰撞，晶体在超快时间内升高到其对应

的电子温度，从而使晶体在超快时间内非热熔化。

近年来，学者们通过理论研究和大量的实验都已

证明，在高强度激光辐照下，非热熔化引起了晶体物质

的物理特性变化。科学家们用强激光辐照半导体材料

如硅、砷化镓、锑化铟、镓等晶体后发生的非热相变进

行了讨论［２５］。基于密度泛函理论的从头计算分子动

力学方法，对半导体材料硅、锑化铟、闪锌矿结构的碳

化硅等在强激光作用下的电子特性与晶格稳定性进行

了模拟研究［６９］。ＲＥＣＯＵＬＥＳ等人用强激光照射金属
和半导体物质，通过研究电子温度对声子谱的影响，讨

论了晶体物质的稳定性［１０］。ＺＩＪＬＳＴＲＡ等人采用基于
从头计算的方法，模拟研究了锑化铟晶体在强激光辐

照下的超快非热熔化［１１］。ＳＨＥＮ等人［１２１３］基于密度

泛函理论，模拟研究了 Ａｌ２Ａｕ，Ｃｕ和 Ａｇ在强激光辐射
下的电子特性、晶格稳定性和热容量等物理特性的变

化。

激光诱导半导体超快速物理变化是不同于传统的

热过渡物理变化，它是一个非热性质的物理变化，电子
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第４１卷　第２期 邓发明　强激光下４Ｈ—ＳｉＣ晶体电子特性的第一性原理研究 　

和空穴的有效质量将发生变化，同时半导体的电子特

性也将明显地发生变化。由于强激光照射使晶体非热

熔化，晶体物质的物理特性的改变受到了材料科学与

物理学的科学家们极大关注。碳化硅（ＳｉＣ）是一种重
要的结构材料和间接宽带隙的半导体晶体材料［１４］，因

其特殊的物理和化学特性而在电力电子领域和光电集

成方面有着独特的应用，尤其是在短波发光材料使用

方面，相比于Ｓｉ，ＧａＡｓ等传统的半导体材料，ＳｉＣ晶体
的物理与化学特性就更加优越［１５］。近年来，ＳｉＣ晶体
在微电子和光电子领域的应用研究也是热点，其研究

成果越来越广泛地应用在紫外探测器、薄膜发光二极

管及光致发光材料和光电集成器件等方面［１６１７］。

关于纤锌矿结构材料之一的４Ｈ—ＳｉＣ晶体的报
道有４Ｈ—ＳｉＣＴＰＪＢＳ二极管器件结构和器件仿真［１８］、

用微波光电导衰减法测量 Ｎ型４Ｈ—ＳｉＣ少数载流子
寿命研究其电学特性［１９］、通过对Ｐ型４Ｈ—ＳｉＣ少数载
流子寿命的研究来分析其电学特性［２０］、常温常压下分

析４Ｈ—ＳｉＣ的能带结构［２１］等方面，而对于强激光照射

该晶体后其电子特性的变化研究较少。因此，研究在

强激光辐照下，４Ｈ—ＳｉＣ晶体电子特性的变化是有意
义的。使用密度泛函微扰理论（ｄｅｎｓｉｔｙｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｐｅｒ
ｔｕｒｂａｔｉｏｎｔｈｅｏｒｙ，ＤＦＰＴ）和平面波赝势方法，通过计算
４Ｈ—ＳｉＣ在不同电子温度Ｔｅ下的能带结构、总的电子
态密度（ｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ，ＤＯＳ）和分波态密度（ｐａｒｔｉａｌ
ｄｅｎｓｉｔｙｏｆｓｔａｔｅｓ，ＰＤＯＳ），分析了４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激
光照射下其电学特性的变化。

首先测试了４Ｈ—ＳｉＣ晶体在不同电子温度下的
晶格平衡参量ａ和ｃ，然后利用ａ和ｃ在同一电子温度
Ｔｅ下测试了晶体的电子特性，由此表明在该电子温度
Ｔｅ下的强激光照射时晶体所呈现的电子特性；只有将
参量ａ和ｃ与Ｔｅ设置在同一电子温度下对应的值来
检测其电子特性才有意义。另外，在等离子体理论中，

电子温度Ｔｅ通常指的是等离子体中电子运动的动能，
常用电子伏特（ｅＶ）作为电子温度 Ｔｅ的单位；在高温
度时，可以大概从电子温度Ｔｅ估计开尔文温度：因１ｅＶ
所代表的能量１．６０２×１０－１９Ｊ，将电子温度转化为以焦耳
为能量单位后，除以玻尔兹曼常数１．３８１×１０－２３Ｊ·Ｋ－１，
便得到所对应的开尔文温度，由此可算得其换算因子是：

１ｅＶ等效于热力学温度１．１６×１０４Ｋ。
在强激光辐照下，随电子温度 Ｔｅ的增加，检测到

４Ｈ—ＳｉＣ晶体平衡晶格参量ａ和ｃ也在增大。而对于
能带结构的变化，一方面，随Ｔｅ的增大，４Ｈ—ＳｉＣ晶体
的导带底从高对称点Ｍ处开始产生移动，但价带顶始
终在高对称点Γ点处不动，从而导致４Ｈ—ＳｉＣ晶体在
强激光辐照下由间接带隙变成了直接带隙晶体；其中，

电子温度在０ｅＶ～２．７５ｅＶ范围内，导带底位于高对称
点的Ｍ点处，４Ｈ—ＳｉＣ是间接带隙晶体；当电子温度
继续升高达到３．０ｅＶ及以上时，导带底和价带顶同时
处于高对称点 Γ点处而导致４Ｈ—ＳｉＣ晶体转变成直
接带隙的半导体晶体了。

另一方面，检测到４Ｈ—ＳｉＣ晶体的导带底能量和
价带顶能量随电子温度 Ｔｅ升高相对于费米能级能量
朝低能量或高能量方向发生了明显的移动。其中，当

电子温度在０ｅＶ～１．５ｅＶ范围内时，随电子温度升高，
４Ｈ—ＳｉＣ晶体能带结构的价带顶能量朝费米能级能量
的低能量方向移动；当电子温度达到并超过约１．５ｅＶ
以后，随电子温度升高，价带顶能量朝费米能级的高能

量方向较快地移动并向上靠近费米能级；当电子温度

在０ｅＶ～１．５ｅＶ范围内时，随电子温度的升高，
４Ｈ—ＳｉＣ晶体能带结构的导带底能量朝费米能级的低
能量方向移动；当电子温度在１．５ｅＶ～２．５ｅＶ范围内
时，随电子温度的升高，导带底的能量朝高能量方向移

动；当电子温度在２．５ｅＶ～３．２５ｅＶ范围内时，随电子
温度的升高，导带底能量快速地降低；当电子温度 Ｔｅ
升高到３．５ｅＶ时，导带底的能级能量低于０ｅＶ，费米能
级穿越了导带底。

再一方面，检测到４Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙值随电子温
度Ｔｅ升高而发生了变化。其中，４Ｈ—ＳｉＣ晶体能带结
构的带隙值在电子温度０ｅＶ～２ｅＶ范围内是增大的；
带隙值在电子温度超过２．０ｅＶ以后是快速减小的；当
Ｔｅ升高到３．５ｅＶ及以后时，由于导带能量快速降低而
穿过费米能级导致带隙消失了，晶体４Ｈ—ＳｉＣ因导电
能力增强而表现为金属特性。表明了 ４Ｈ—ＳｉＣ晶体
在强度超过３．５ｅＶ的强激光的照射下，晶体的电子特
性明显增强，晶体经历了一个熔化过程，过渡到金属状

态。最后，对４Ｈ—ＳｉＣ晶体的总电子态密度与分波态
密度进行了计算分析。分析结果显示：电子温度 Ｔｅ＝
０ｅＶ时，４Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙值为２．２ｅＶ；电子温度 Ｔｅ＝
６．０ｅＶ时，因带隙消失而表现出金属的特性。

在利用４Ｈ—ＳｉＣ晶体制作特殊功能电子元件时，
上述检测到的４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光辐照下所呈现
的电子特性，可以为它们提供第一性原理基础数据。

１　计算描述

本文中使用基于密度泛函微扰理论的第一性原理

赝势法，模拟研究了４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光照射下的
电学特性的变化。在模拟研究中选用广义梯度近似

（ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄｇｒａｄｉｅｎｔａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＧＧＡ）作 为 赝
势［２２］，采用ＡＢＩＮＩＴ程序包［２３２４］进行计算。为了得到

４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光作用下的第一性原理基础数

１４２
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　 激　　光　　技　　术 ２０１７年３月

据，检测分３步进行。第１步是收敛性测试，选取模守
恒ＧＧＡ赝势对４Ｈ—ＳｉＣ晶体的平面波截止能量和 ｋ
点网格进行收敛测试，检测结果表明，当截止能量取

２７．２１１４ｅＶ和 ｋ点网格取２×２×１时，系统的总能量
可以很好地收敛；第２步是对４Ｈ—ＳｉＣ晶体平衡晶格
常数进行优化测试；第３步是利用优化后得到的截止
能量和平衡晶格参量，运用密度泛函微扰理论的线性

响应方法对４Ｈ—ＳｉＣ晶体的电子态密度和能带结构
进行了测试，并选取了沿布里渊区的 ΓＡＨＫΓＭＬ
Ｈ高对称点方向进行能带结构的检测。

用ＡＢＩＮＩＴ程序包中的变量ｔｐｈｙｓｅｌ来设置电子温
度Ｔｅ的大小，Ｔｅ的大小反映了激光强度的大小，同时
也模拟反映了４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光作用下使晶体
在超快时间内达到的电子温度。

２　结果与讨论

２．１　平衡晶格参量的优化
４Ｈ—ＳｉＣ晶体具有纤锌矿晶体结构特征、空间群

属于Ｐ６３ｍｃ，群号是１８６。其中，Ｃ原子的价电子态为
２ｓ２２ｐ２，Ｓｉ原子的价电子态为 ３ｓ２３ｐ２。测试 ４Ｈ—ＳｉＣ
晶体的基态结构参量，交换相关的相互作用采用

ＧＧＡ，利用晶胞体积和总能量的最小化得到了晶体平
衡晶格参量。平衡晶格参量ａ和ｃ是由晶胞的体积决
定，因为４Ｈ—ＳｉＣ晶体的对称性很高，故原子的位置
就不必再优化。测试得到的平衡晶格参量 ａ的值是
０．３１１１２ｎｍ，ｃ的值是 １．００５００ｎｍ，与 ａ的实验值［２４］

０．３０８１７ｎｍ和ｃ的实验值１．００７９１ｎｍ非常接近，其中ａ
值与实验数据比较高估了０．９６％，ｃ值比实验值低估
了０．４２％；也与用范数不变赝势法理论计算值［２１］ａ值
０．３０５１ｎｍ和 ｃ值０．９９８４ｎｍ十分接近，这在很大程度
上足以保证对电子特性做进一步研究的正确性。

２．２　晶格参量ａ和ｃ随电子温度Ｔｅ的变化

在高强度的激光辐照下，４Ｈ—ＳｉＣ晶体内的电子
将在超快时间内被加热到很高的温度。检测了电子温

度Ｔｅ从０ｅＶ～５．０ｅＶ范围内的２１组晶格参量 ａ和 ｃ
的数据，如图 １所示。从图 １可以看出，在 Ｔｅ＝０ｅＶ
时，平衡晶格参量ａ＝０．３１１１２ｎｍ，ｃ＝１．００５００ｎｍ；电子
温度Ｔｅ在０ｅＶ～１．５ｅＶ范围内时，ａ值稍微增大；电子
温度Ｔｅ超过１．５ｅＶ后，ａ值增大较为明显；电子温度
Ｔｅ在０ｅＶ～０．７５ｅＶ范围内时，ｃ值稍微增大；电子温度
Ｔｅ在０．７５ｅＶ～２．２５ｅＶ范围内增大时，ｃ值明显增大；
电子温度Ｔｅ增大超过２．２５ｅＶ后，ｃ值增大较为明显。
在强激光辐照时，４Ｈ—ＳｉＣ晶体在超快时间内吸收了
能量，引起更多的电子因能量增加而被激发到导带中，

原子间的吸引力被削弱，造成原胞内的碳原子和硅原

　　

Ｆｉｇ１　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍｌａｔｔｉｃｅｐａｒａｍｅｔｅｒａａｎｄｃｏｆｃｒｙｓｔａｌ
４Ｈ—ＳｉＣａｎｄｅｌｅｃｔｒｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓＴｅ

子在各自平衡位置处的非简谐热振动加强，增大了原

子与原子间的相互排斥力，打破了原有的晶格的力学

平衡，同时晶格参量快速地自我修复到一个新的值，从

而使晶胞重新处于新的晶格力学平衡状态；随电子温

度Ｔｅ的增大，平衡晶格参量ａ和ｃ也明显增大。在强
激光辐照下，检测到的４Ｈ—ＳｉＣ晶体平衡晶格常数发
生变化的情形与金刚石结构的碳［２５］以及硅晶体［２６２７］

研究的结果非常类似。

２．３　电子特性
２．３．１　能带结构随电子温度Ｔｅ改变而变化　随电子

温度的升高，晶体的电子特性的变化可由其能带结构

的变化来反映。分别选择了电子温度分别为０ｅＶ与
１．５ｅＶ，２ｅＶ与３ｅＶ的两组能带结构进行对比分析，以
便说明４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光照射下随电子温度 Ｔｅ
的增大其能带结构发生的变化，并由此反映晶体电子

特性的变化。

如图２所示，其中 Ｔｅ＝０ｅＶ的能带结构用实线表
示，Ｔｅ＝１．５ｅＶ的能带结构用虚线表示，费米能级能量
设置为０ｅＶ。由图２表明，４Ｈ—ＳｉＣ晶体第一导带底
位于布里渊区中的 Ｍ点处，是二重简并的；价带顶位
于Γ点，是三重简并的；４Ｈ—ＳｉＣ晶体的能带结构具
有典型的纤锌矿材料能带结构的一般特征。Ｔｅ＝０ｅＶ
时的间接带隙值为２．１９７２ｅＶ，与实验值［２８］３．４７ｅＶ相
比较减少了３７．２％。在运用局域密度泛函理论时，因
为没有考虑体系激发态条件而求解 ＫｏｈｎＳｈａｎ方程，
低估了激发态电子间的关联作用，从而使得理论计算

结果通常要小于实验值约３０％ ～５０％；但在同一体系
中，分析晶体在不同电子温度下电子特性的变化其结

果仍然是有意义的。Ｔｅ＝１．５ｅＶ时的间接带隙值为
２．２９６７ｅＶ，比Ｔｅ＝０ｅＶ时带隙值增大了；同时也检测
到能带结构发生了变化，一方面，Ｔｅ＝１．５ｅＶ的能带结
构的高能量区相对于Ｔｅ＝０ｅＶ的高能量区发生了整体
明显 的 下 移，而 低 能 量 区 中 能 量 在 ０ｅＶ ～
－８ｅＶ范围内的能带相对于Ｔｅ＝０ｅＶ低能区对应的部
分发生了下移，低能量区中能量在 －８ｅＶ～－１７．５ｅＶ

２４２
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第４１卷　第２期 邓发明　强激光下４Ｈ—ＳｉＣ晶体电子特性的第一性原理研究 　

　　

Ｆｉｇ２　Ｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｏｆ４Ｈ—ＳｉＣａｔｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｌｅｃｔｒｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ：
Ｔｅ＝１．５ｅＶ（ｄａｓｈｅｄｌｉｎｅｓ）ａｎｄＴｅ＝０ｅＶ（ｓｏｌｉｄｌｉｎｅｓ）

范围内的能带则相对于Ｔｅ＝０ｅＶ低能区对应的部分几
乎上移了；另一方面，价带顶能量值在Ｔｅ＝１．５ｅＶ时是
－１．５３０３ｅＶ，与在 Ｔｅ＝０ｅＶ时的值 －１．２１７８ｅＶ相比，
朝能量低方向发生了能量为０．３１２５ｅＶ的偏移量，而
Ｔｅ＝１．５ｅＶ的导带底能量值０．７６６５ｅＶ与Ｔｅ＝０ｅＶ的导
带底能量值０．９７９５ｅＶ相比，朝低能量方向发生了能
量为０．２１３０ｅＶ的偏移量，两个偏移量相差０．０９９５ｅＶ，
表明４Ｈ—ＳｉＣ晶体在 Ｔｅ＝１．５ｅＶ的间接带隙值相比
于Ｔｅ＝０ｅＶ的间接带隙值增大了。

图３中，实线是４Ｈ—ＳｉＣ晶体在 Ｔｅ＝２ｅＶ时的能
带结构图，虚线是Ｔｅ＝３ｅＶ时的能带结构图。Ｔｅ＝３ｅＶ
时的能带隙值为１．０４０４ｅＶ，相比于 Ｔｅ＝２ｅＶ时的能带
隙值 ２．３２６８ｅＶ明显减少了。能带结构的变化表现
在：一方面导带底能量和位置的变化，Ｔｅ＝２ｅＶ的导带
底位于高对称点Ｍ点，其能量值为０．９５５４ｅＶ点处，晶
体仍是间接带隙的半导体；Ｔｅ＝３ｅＶ的导带底位置移
动到位于高对称点Γ点，其能量值为０．２８３１ｅＶ点处，
表明电子温度升高后其导带底位置移动了且能量也降

低了，因价带顶与导带底同时位于高对称点 Γ点导致
晶体变为直接带隙的半导体；另一方面，Ｔｅ＝３ｅＶ的价
带相对于Ｔｅ＝２ｅＶ的价带整体向高能量方向发生了移
动，而Ｔｅ＝３ｅＶ的导带相对于Ｔｅ＝２ｅＶ的导带整体向低
能量方向发生了移动；其中，Ｔｅ＝３ｅＶ的价带顶能量值
－０．７５７３ｅＶ与Ｔｅ＝２ｅＶ的价带顶能量值－１．３７１４ｅＶ相
比，朝高能量方向发生了能量为０．６１４１ｅＶ的偏移量，
而 Ｔｅ ＝３ｅＶ 的 导 带 底 能 量 值 ０．２８３１ｅＶ 与
Ｔｅ＝２ｅＶ的导带底能量值０．９５５４ｅＶ相比，朝低能量方
　　

Ｆｉｇ３　Ｅｎｅｒｇｙｂａｎｄｓｏｆ４Ｈ—ＳｉＣａｔｔｗｏｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｌｅｃｔｒｏｎｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ：
Ｔｅ＝３ｅＶ（ｄａｓｈｅｄｌｉｎｅｓ）ａｎｄＴｅ＝２ｅＶ（ｓｏｌｉｄｌｉｎｅｓ）

向发生了能量为０．６７２３ｅＶ的偏移量，由此导致 Ｔｅ＝
３ｅＶ时相比于Ｔｅ＝２ｅＶ时的导带底与价顶之间能量间
隔总的偏移量为１．２８６４ｅＶ，表明４Ｈ—ＳｉＣ晶体在 Ｔｅ＝
３ｅＶ的间接带隙值１．０４０４ｅＶ相比于 Ｔｅ＝２ｅＶ的间接
带隙值２．３２６８ｅＶ减小了１．２８６４ｅＶ。
２．３．２　导带底与价带顶位置随电子温度Ｔｅ的变化　
在强激光辐照下，电子温度 Ｔｅ在０ｅＶ～３．５ｅＶ范围时
选择了１４个电子温度，并检测出了这１４个电子温度
对应的１４组能带结构数据，分析这１４组能带结构数
据，并由此得到了４Ｈ—ＳｉＣ晶体随电子温度的升高其
导带底和价带顶位置发生的变化关系。

检测到随着电子温度在０ｅＶ～３．５ｅＶ范围内的升
高，４Ｈ—ＳｉＣ晶体的价带顶仍位于高对称点的 Γ点
处，价带顶的位置不变化，但导带底的位置随电子温度

的升高却发生了变化。其中，电子温度在 ０ｅＶ～
２．７５ｅＶ范围内变化，导带底位置在布里渊区的高对称
点Ｍ处；当电子温度再升高达到３．０ｅＶ及以上时，导
带底又回到高对称点Γ点处。由此表明，电子温度在
０ｅＶ～２．７５ｅＶ范围时，４Ｈ—ＳｉＣ是间接带隙的半导体
晶体，当电子温度达到３．０ｅＶ及以上后，因导带底和
价带顶同时位于高对称点Γ点处，从而使４Ｈ—ＳｉＣ变
为直接带隙的晶体了。

２．３．３　价带顶能量与导带底能量随电子温度Ｔｅ的变
化　在图２和图３中，能带结构随不同的电子温度 Ｔｅ
而发生了相对移动，随电子温度的升高，能带结构相对

移动的方向也并不一致，但价带顶和导带底的移动方

向可以近似地反映能带结构随电子温度升高而发生的

变化。为了更清楚地反映这种变化，计算了价带顶和

导带底在电子温度 Ｔｅ为０ｅＶ～３．５ｅＶ范围内的１４组
能量值并作图，如图４所示。图４中粗实线表示的是
价带顶能量随电子温度Ｔｅ的变化，细实线表示的是导
带底能量随电子温度 Ｔｅ的变化，费米能级设为０ｅＶ。
由图４可以看出：首先，当电子温度在０ｅＶ～１．５ｅＶ范
围内时，随电子温度升高，晶体价带顶能量相对费米能

量朝低能量方向移动；当电子温度达到并超过１．５ｅＶ
　　

Ｆｉｇ４　Ｔｈｅｂｏｔｔｏｍｏｆｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎｂａｎｄａｎｄｔｈｅｔｏｐｏｆｖａｌｕｅｂａｎｄｏｆ４Ｈ—
ＳｉＣｗｉｔｈｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆＴｅ

３４２
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　 激　　光　　技　　术 ２０１７年３月

后，晶体价带顶能量相对于费米能量随电子温度升高

朝高能量方向迅速地上移并接近费米能级；其次，当电

子温度 Ｔｅ在 ０ｅＶ～１．５ｅＶ范围内时，随电子温度升
高，导带底的能量向低能量方向移动；当电子温度在

１．５ｅＶ～２．５ｅＶ范围内时，随电子温度升高，导带底的
能量向高能量方向移动；当电子温度在 ２．５ｅＶ～
３．２５ｅＶ范围内时，随电子温度升高，导带底的能量快
速地降低；当电子温度 Ｔｅ升高到３．５ｅＶ时，导带底的
能级能量低于０ｅＶ，费米能级穿越了导带底。

上述分析表明，当电子温度升高到达到 ３．５ｅＶ
后，一是导带底的能级能量快速地降低到低于费米能

级，二是价带顶的能级能量也较快地接近费米能级，从

而使得价带内的电子更容易地激发到较低能量的导带

中，导致导带内因有电子的出现使得晶体的导电性能

增强而表现为金属特性。表明了 ４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强
激光的照射下，晶体的电子特性增强，晶体经历了一个

熔化过程，过渡到金属状态，这与 ＷＡＮＧ等人［８］利用

密度泛函从头计算的方法对闪锌矿结构的锑化铟半导

体晶体的理论计算结果相似。

２．３．４　能带结构的禁带宽度随电子温度Ｔｅ的变化　
在图４中，检测到在同一电子温度 Ｔｅ下，价带顶和导
带底能量相对移动量并不是相同的，二者之间的带隙

值随电子温度 Ｔｅ在０ｅＶ～３．２５ｅＶ范围内升高时发生
变化。为了能清晰地反映随电子温度升高带隙值发生

的变化，选取了不同电子温度对应的１３组带隙值作
图，如图５所示。从图５中可以看出：带隙值随电子温
度Ｔｅ在０ｅＶ～２ｅＶ范围内增大而加大，当电子温度超
过２．０ｅＶ以后，带隙值随电子温度升高而快速减少；
并且还测试到当电子温度 Ｔｅ＝３．５ｅＶ时，４Ｈ—ＳｉＣ晶
体由于导电能力增加而呈现出金属特性，带隙失去了

意义，故在作图处理中不考虑电子温度超过 ３．２５ｅＶ
的部分。

Ｆｉｇ５　Ｂａｎｄｇａｐｏｆ４Ｈ—ＳｉＣｗｉｔｈｔｈｅｃｈａｎｇｅｏｆＴｅ

２．３．５　电子态密度随电子温度Ｔｅ的变化　用强度达
到电子温度为３．５ｅＶ的强激光照射４Ｈ—ＳｉＣ晶体后，
系统经历了一个熔化过程，过渡到金属状态，这种过渡

表明，随电子温度 Ｔｅ的增加，其总的电子态密度在发

生变化，如图６所示。分别给出了０ｅＶ和６．０ｅＶ两种
电子温度下总的电子态密度图，费米能级设为 ０ｅＶ。
在Ｔｅ＝０ｅＶ时，电子态密度图显示４Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙
值为 ２．２ｅＶ；在 Ｔｅ＝６．０ｅＶ时，电子态密度图显示
４Ｈ—ＳｉＣ晶体的费米能因缺少空带呈现出金属特性。
这里，还分别计算 ４Ｈ—ＳｉＣ晶体在 Ｔｅ＝０ｅＶ和 Ｔｅ＝
６．０ｅＶ时的分波电子态密度，用以分析 ４Ｈ—ＳｉＣ晶体
在强激光辐照下电子态密度的变化。

Ｆｉｇ６　Ｅｌｅｃｔｒｏｎｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｓｔａｔｅｓｏｆ４Ｈ—ＳｉＣｃｒｙｓｔａｌａｔｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｔｅｍｐｅｒａ
ｔｕｒｅｓＴｅ＝０ｅＶａｎｄＴｅ＝６．０ｅＶ

图７中显示了晶体４Ｈ—ＳｉＣ在Ｔｅ＝０ｅＶ时总的电
子态密度和分波电子态密度分布情况。由图７可以看
出，最高价带在－５ｅＶ～－１ｅＶ，主要来自于Ｓｉ的３ｐ态
和Ｃ的２ｐ态的贡献，Ｃ的２ｓ态，Ｃ、Ｓｉ的３ｄ态也有少
许贡献。最低导带主要由 Ｃ的２ｓ态、Ｓｉ的３ｄ态的贡
献，Ｃ的２ｐ、Ｓｉ的３ｓ态贡献很小。４Ｈ—ＳｉＣ晶体的电
子总态密度显示带隙在Ｔｅ＝０ｅＶ时约为２．２ｅＶ。

Ｆｉｇ７　Ｐａｒｔｉａｌａｎｄｔｏｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｓｔａｔｅｓｏｆ４Ｈ—ＳｉＣａｔＴｅ＝０ｅＶ

图８中显示了４Ｈ—ＳｉＣ晶体在Ｔｅ＝６．０ｅＶ时的总
电子态密度和分波电子态密度分布情况。由图８可以
看出，介于－５ｅＶ～－３．５ｅＶ最低价带能量的贡献来源
于Ｓｉ的３ｐ态和Ｃ的２ｐ态，靠近费米能级的价带能量
主要来自于Ｓｉ的３ｐ态和 Ｃ的２ｐ态的贡献。在 Ｔｅ＝

４４２
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第４１卷　第２期 邓发明　强激光下４Ｈ—ＳｉＣ晶体电子特性的第一性原理研究 　

　　

Ｆｉｇ８　Ｐａｒｔｉａｌａｎｄｔｏｔａｌｄｅｎｓｉｔｉｅｓｏｆｓｔａｔｅｓｏｆ４Ｈ—ＳｉＣａｔＴｅ＝６．０ｅＶ

６．０ｅＶ时，电子态密度显示４Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙消失了，
呈现出金属特性。表明当电子温度 Ｔｅ升高到了一定
强度时，４Ｈ—ＳｉＣ晶体因非热熔化过渡到金属状态。
计算的结果也与强激光对 ＩｎＳｂ［８，２９］，Ｓｉ［６７］，ＧａＡｓ［３０］超
快作用研究的结果类似。

３　强激光作用后４种典型碳化硅晶体电学特
性的对比

　　为了便于反映４Ｈ—ＳｉＣ晶体在强激光照射下所
表现的电子特性变化，将先前对多体型碳化硅晶体中

的３Ｃ—ＳｉＣ晶体、２Ｈ—ＳｉＣ晶体和６Ｈ—ＳｉＣ晶体在强
激光作用下的研究结果［３１３３］与４Ｈ—ＳｉＣ晶体的研究
结果进行对比分析。下面主要从平衡晶格参量、价带

顶与导带底参量变化、带隙值随电子温度的变化、电子

温度为０ｅＶ时的带隙值大小、晶体结构类型的变化、
呈现金属特性时的临界电子温度值等几个方面进行对

比。

（１）在强激光作用下，３Ｃ—ＳｉＣ晶体，随电子温度
Ｔｅ升高，平衡晶格参量 ａ在逐渐增大；２Ｈ—ＳｉＣ晶体、
４Ｈ—ＳｉＣ晶体和６Ｈ—ＳｉＣ晶体随Ｔｅ升高，平衡晶格参
量ａ和ｃ分别也在逐渐增大。

（２）在强激光作用下，４种晶体能带结构的价带顶
与导带底能量随电子温度的升高在发生变化。３Ｃ—
ＳｉＣ晶体，随 Ｔｅ的升高，价带顶与导带底的能量先向
低能量方向移动，后又向高能量方向移动；２Ｈ—ＳｉＣ
晶体随Ｔｅ的升高，价带顶与导带底的能量先向低能量
方向移动，后又向高能量方向移动，最后导带底能量朝

低能量方向移动，而价带顶能量快速地升高并穿越费

米能级能量；４Ｈ—ＳｉＣ晶体随 Ｔｅ的升高，价带顶与导
带底的能量先向低能量方向移动，后又向高能量方向

移动，最后导带底能量向低能量方面移动并穿越费米

能级能量；６Ｈ—ＳｉＣ晶体随 Ｔｅ的升高，价带顶与导带
底的能量先向低能量方向移动，后二者又快速地向高

能量方向移动，最后价带顶快速地穿越费米能级能量。

（３）４种晶体的带隙值随电子温度的升高在发生
变化。３Ｃ—ＳｉＣ晶体随 Ｔｅ的升高其带隙值在逐渐增
大，Ｔｅ超过５．１ｅＶ后带隙消失；２Ｈ—ＳｉＣ晶体随 Ｔｅ的
升高其带隙值先是在逐渐增大，后又快速地降低，当

Ｔｅ超过３．５ｅＶ后，带隙消失；４Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙值随
电子温度升高发生变化的形情同２Ｈ—ＳｉＣ晶体一样；
６Ｈ—ＳｉＣ晶体随 Ｔｅ的升高，其带隙值先是在逐渐增
大，后又快速地降低，当Ｔｅ超过４．２５ｅＶ后，带隙消失。

（４）在电子温度为０ｅＶ时，３Ｃ—ＳｉＣ晶体带隙值是
１．３１ｅＶ，２Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙值是２．２９８ｅＶ，４Ｈ—ＳｉＣ晶
体带隙值是 ２．１９７２ｅＶ，６Ｈ—ＳｉＣ晶体带隙值是
２．０６１６ｅＶ。

（５）随电子温度的升高，４种晶体结构类型有发生
改变。３Ｃ—ＳｉＣ晶体 Ｔｅ在 ０ｅＶ～５．０ｅＶ范围内升高
时，仍是间接带隙的半导体晶体；２Ｈ—ＳｉＣ晶体当 Ｔｅ
在０ｅＶ～２．２５ｅＶ范围内升高时是间接带隙的半导体
晶体，当Ｔｅ达到并超过２．５ｅＶ后转变为直接带隙的半
导体晶体；４Ｈ—ＳｉＣ晶体当Ｔｅ在０ｅＶ～２．７５ｅＶ范围内
升高时是间接带隙的半导体晶体，当 Ｔｅ达到并超过
３．０ｅＶ后转变为直接带隙的半导体晶体；６Ｈ—ＳｉＣ晶
体当Ｔｅ在０ｅＶ～３．８７ｅＶ范围内升高时是间接带隙的
半导体晶体，当Ｔｅ达到并超过３．８９ｅＶ后转变为直接
带隙的半导体晶体。

（６）３Ｃ—ＳｉＣ晶体当Ｔｅ＞５．１ｅＶ后，价带顶穿越费
米能级，带隙消失而呈金属特性；２Ｈ—ＳｉＣ晶体当Ｔｅ＞
３．５ｅＶ后，价带顶穿越费米能级，带隙消失而呈金属特
性；４Ｈ—ＳｉＣ晶体当Ｔｅ＞３．５ｅＶ后，导带底穿越费米能
级，带隙消失而呈金属特性；６Ｈ—ＳｉＣ晶体当 Ｔｅ＞
４．２５ｅＶ后，价带顶穿越费米能级，带隙消失而呈金属
特性。

４　结　论

在强激光辐照作用下，检测到４Ｈ—ＳｉＣ晶体的平
衡晶格参量ａ和 ｃ被检测到随电子温度 Ｔｅ的升高在
逐渐增加。检测到 ４Ｈ—ＳｉＣ晶体能带结构中导带底
的位置由高对称点 Ｍ点随电子温度的升高发生了移
动，价带顶位置位于高对称点Γ点处但不随电子温度
的升高而发生移动；当电子温度继续升高达到３．０ｅＶ
及以上时，导带底又回到高对称点 Γ点处，４Ｈ—ＳｉＣ
晶体则由间接带隙晶体变成了直接带隙晶体。检测到

４Ｈ—ＳｉＣ晶体的导带底和价带顶能量相比于费米能级

５４２
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能量随着电子温度的升高朝低能量或高能量方向发生

了移动，４Ｈ—ＳｉＣ晶体的带隙值也发生了相应的变化；
４Ｈ—ＳｉＣ晶体在电子温度超过３．５ｅＶ的强激光的照射
下，晶体的电子特性增强，晶体经历了一个熔化过渡到

金属状态。
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