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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

本章内容（安排本章内容（安排44次课）次课）

§§2.1 半导体材料特征（一次课）

§§2.2 半导体结合的性质（一次课）

§§2.3 量子力学基础（一次课）

§§2.4 半导体能带和导电机制（一次课）

了解掌握半导体一些基本的材料性质，主要包括：Si为代表

的半导体的基本性质、概念、物理规律。包括：半导体的电

学性质和晶体结构、结合性质、能带和量子力学基础、导电

机制等
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征

2.1.1 2.1.1 什么是半导体什么是半导体

2.1.2 2.1.2 晶体、多晶和非晶晶体、多晶和非晶

2.1.3 2.1.3 晶体的特征和基本性质晶体的特征和基本性质

2.1.4 2.1.4 晶体的晶向和晶面晶体的晶向和晶面

2.1.5 2.1.5 元素半导体元素半导体SiSi、、GeGe晶体的金刚石结构晶体的金刚石结构

2.1.6 2.1.6 化合物半导体化合物半导体GaAsGaAs的闪锌矿结构的闪锌矿结构

从基本的材料性质层面了解半导体的电学和结构特征
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

为了表征和研究不同的材料，通常需要对材料根据其不同的
特征进行分类。半导体是固体材料的一种。按照材料的导电
能力分类，固体材料可分：超导体、导体、半导体、绝缘体

2.1.1 2.1.1 什么是半导体什么是半导体

导体：ρ∼10-3 - 10-9 Ω. cm
绝缘体：ρ∼ 1020 Ω. cm
半导体：ρ∼106 - 10-2 Ω. Cm
超导体：电阻率～0

半导体称谓源于其导电能力介于导体和绝缘体间。

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征
了解：为什么称为半导体？与其
他材料相比还有什么特点？如何
区分半导体？
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

不同的电阻温不同的电阻温

度特性，说明度特性，说明

不同材料之间不同材料之间

具有不同的导具有不同的导

电机制电机制

2.1.1 2.1.1 什么是半导体什么是半导体

•真正了解半导体的性质和特征，需要从能带论出发

Si

进一步的研究显示，可以根据导电能
力的温度依赖特征更好地区分金属、
半导体、超导体

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征

半导体与金属
的电阻率独特
的温度特性，
常被用来鉴别
半导体材料与
金属。
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2.1.1 2.1.1 什么是半导体什么是半导体

半导体能够得到广泛应用的主要原因：

能够通过掺杂改变半导体的导电类型和导电能力；

不同类型半导体接触可形成具有单向导电性的pn结二极管；

半导体材料被提纯后，才能得到应用；

Ge首先被应用，但Si应用更为广泛；

Ge器件重新收到重视。

•半导体的导电能力可以通过掺杂，在很宽的范围内调制；

•半导体可以通过的掺杂使其导电类型发生变化（可区分为N
型和P型）；

•通过掺杂实现导电能力和类型的可控调制 (Engineering)，是
半导体材料不同于其他材料的最大特征之一。
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各种半导体材料各种半导体材料

2.1.1 2.1.1 什么是半导体什么是半导体

Si是得到最广泛应用的半导体，其原因一是，Si器件性能优于Ge器件；

更重要的是，Si与SiO2构成非常理想的兼容材料体系；

但随着微电子技术的发展，SiO2已逐渐不能满足微电子发展的需要，高

K、低K介质需要得到应用；其次，Ge材料由于其高的迁移率，高K介质

的应用使得Ge器件的弱点，变得弱化，重新受到重视。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

2.1.2  2.1.2  单晶、多晶、非晶单晶、多晶、非晶

Si等半导体材料是固体材料的一种，是原子按一定的规律结合形成，

固体材料按照结合排列的结构不同，可分为单晶、多晶、非晶三类。

单晶(Crystal)：原子的排列在很长

的尺度下完全按规则排列，则称原

子排列具有长程有序。原子排列具

有三维长程有序，则构成的固体为

单晶。单晶Si即是典型的单晶半导

体材料，也是研究的主要内容。

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征
材料形态：固体、液体、
气体、液晶、等离子体

晶体大小

•Si晶片

•钻石



北京大学 微电子学研究所北京大学北京大学 微电子学研究所微电子学研究所

2.1.2  2.1.2  单晶、多晶、非晶单晶、多晶、非晶

多晶(Polycrystalline)：如果构成固体的原子在局域空间内为有序排列，但

在不同区域（晶粒，Grain）间又无序排列，则构成的固体为多晶，典型

材料如多晶硅等。在局域空间内类似单晶有序排列的部分，称为晶粒；不
同的晶粒间的界面称为晶界(Grain boundary)，

非晶(Amorphous)：原子排列完全无序，则为非晶，如SiO2等
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2.1.3 2.1.3 晶体周期晶体周期

性和对称性性和对称性

1. 晶体的周期性

晶体中原子排列的有序性，可用周期性来描述。

1）原胞和基矢：为了描述晶体的周期性，引入

了原胞的概念。原胞（Primitive Cell）是构

成晶体的最小重复单元。描述原胞空间特征

的坐标矢量称为基矢。所谓晶格的基矢
(Primitive Vector)是指原胞的基矢量。通常

称基矢所在的坐标空间为实空间

1）晶格：晶体的具体排列或构成形式可由一些

基本单元如原子（离子或分子）重复排列而

成。这些基本单元的具体排列形式可抽象表

示为晶格。

晶体的主要特征是：周期性、对称性和方向性；
同时，具有固定的熔点。
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2.1.3 2.1.3 晶体周期性和对称性晶体周期性和对称性

1. 晶体周期性的数学表征

假设原胞选定，其基矢表示为a1，a2，a3。

则

称为位移矢量。晶体的周期性可以表示为：

简单三斜、（简单单斜、底心单斜）、（简单正交、底心正交、提心正交、

面心正交）、（简单四方、体心四方）、三角、六角、（简单立方、提心立

方、面心立方）

根据晶体具体排列形的不同，可抽象出14种不同的晶体格子（布拉伐格子）：
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2.1.3 2.1.3 晶体周期性和对称性（续）晶体周期性和对称性（续）

2. 晶体对称性：除了周期性外，晶体的另一主要特征是对称性。不同的晶

体可能具有不同的对称性。

晶胞：为了表征晶体的对称性，需要引入晶胞的概念。晶胞（Unit Cell）是

能够反映晶格对称性的最小结构单元。根据晶胞对称性，晶体可划分为
7个不同晶系（三斜、单斜、正交、四方、三角、六角、立方晶系）。
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2.1.4 2.1.4 晶体的晶向和晶面晶体的晶向和晶面

3. 晶体的方向性：晶体性质的方向性也是晶体的基本特征之一。沿不同方

向，晶体性质可能不同。通过引入晶向和晶面的概念表征晶体的方向性特
征。通常用Miller指数来描述表征的晶列和晶面

表征晶体的晶格格点可以看成

是分布在一系列相互平行等距

的直线族上，称为晶列；晶列

的方向通常用Miller指数表征

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征

晶体的晶格可由一系列晶列构成的，晶列
的方向，成为晶体的晶向，

晶向和晶列的概念

晶向Miller指数的定义：如果

从一个原子沿晶向到最近的原
子的位移矢量为

则该晶向可用Miller指数h, l, k标志，写成[hlk]
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2.1.4 2.1.4 晶体的晶向和晶面（续）晶体的晶向和晶面（续）

晶体晶格的格点也可以看成是分布在一系列平行等

距的平面内，这些平行等距的平面称为晶面；通常

用Miller指数来表征晶面的方向。

晶面：(hlk)或晶面族 {hlk}

晶面的概念

晶面Miller指数的定义：任意

晶面都可以把基矢

等分，假设晶面将基矢

分成h,l,k等分，

则该表征该晶面晶向的Miller

指数为：hlk

1 2 3, ,a a a

1 2 3, ,a a a
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2.1.4 2.1.4 晶体的晶向（实例）晶体的晶向（实例）
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(c) Directions in cubic crystal system
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2.1.4 2.1.4 晶体的晶面（实例）晶体的晶面（实例）
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2.1.5  Si2.1.5  Si晶体的晶体的金刚石结构金刚石结构

Si、Ge等元素半导体结合形成晶体时，具有金刚石结构形式，以四面体结构

为基础构成。金刚石的晶格可看成由两个面心立方套构而成，位于不同面心
立方中的Si原子的性质并不等价，因此，金刚石结构属复式格子。 Si、Ge等
半导体晶体的这种结构与其原子结合的方式（化学键）有关。

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征

核心：四面体结构
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2.1.5  Si2.1.5  Si晶体的晶体的金刚石结构（金刚石结构（DiamondDiamond StructureStructure））

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征
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2.1.6 2.1.6 化合物半导体结构化合物半导体结构

S

Zn

a

a

a

化合物半导体的晶体结构通常形成

闪锌矿（（ZincZinc BlendeBlende StructureStructure））
和纤锌矿结构。闪锌矿和纤锌矿结

构与金刚石结构类似，是以四面体

结构为基础，每个原子以4个异类

原子为最近邻。闪锌矿和纤锌矿结

构的不同在于它们的对称性不同，

其中，闪锌矿为立方（面心立方）

对称，纤锌矿结构为六方对称。

§§ 2.1 2.1 半导体材料特征半导体材料特征

化合物半导体的闪锌矿晶体结构

核心：四面体结构

原子以密排形式排列
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合形式和化学键固体的结合形式和化学键

2.2.2 2.2.2 SiSi原子结构和原子结构和SiSi晶体的共价键结合晶体的共价键结合

2.2.3 2.2.3 SiSi晶体的四面体结构晶体的四面体结构

晶体中的原子依靠原子之间的相互作用（称为化学键）结合

在一起的，晶体的性质和结构往往与化学键的性质有关，本

节将讨论固体结合形成晶体的结合方式（化学键）、半导体

的化学键性质和特征及其与晶体结构的内部关联性。

半导体材料的结构和性质之间存在相似性（四面体结构），这

种相似性与什么有关？答案是：与原子之间的相互作用有关。
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2.2.1 2.2.1 固体的结合形式和化学键固体的结合形式和化学键

从力学观点：原子间通过相互作用结合形成形态一定的固体，则这种作用必

然同时存在吸引和排斥两种作用，固体的形态由这两种作用的平衡点决定。

从能量观点：原子通过相互作用结合形成具有稳定结构的固体时，其相互作

用能必然存在能量极小值。这种能够形成势能极小值的物理相互作用，被化

学家形象地称之为化学键。

. .. .

Interatomic separation, r

+

A
ttr

ac
tio

n
R

ep
ul

si
on

0

FA = Attractive force

FR = Repulsive force

FN = Net force

ro

r =
∞Molecule

Separated atoms

ro

(a) Force vs r

r

+

R
ep

ul
si

on
A

ttr
ac

tio
n

0

EA = Attractive PE

ER = Repulsive PE

E = Net  PE

Eo

ro

(b) Potential energy vs r

Fo
rc

e

Po
te

nt
ia

l E
ne

rg
y,

 E
(r

)

键长

形成稳定结构

时的原子之间

的间距，称为

化学键键长



北京大学 微电子学研究所北京大学北京大学 微电子学研究所微电子学研究所

§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键固体的结合和化学键

固体结合的化学键包括：

离子键 (Ionic Bonding)

共价键 (Covalent Bonding)

金属键 (Metallic Bonding)

范德瓦耳斯键 (van der Waals Bonding)
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键：固体的结合和化学键：离子键离子键 (Ionic Bonding)(Ionic Bonding)

Cl°N a+ N a+ N a+Cl° Cl°

Cl°N a+ N a+ N a+Cl°Cl°

Cl°N a+ N a+ N a+Cl° Cl°

Cl°N a+ N a+ N a+Cl°Cl°

Cl°N a+ N a+ N a+Cl° Cl°

Cl°N a+ N a+ N a+Cl°Cl°

(a) (b)

靠正负离子间的库仑（coulomb）相互作用结合在一起。离子键结合形

成的离子晶体，由于离子键中，电子的结合很强，原子之间结合很紧

密，因此，形成密排结构。同时对电子的约束很强，不容易导电，通

常为绝缘体。其典型代表是NaCl晶体。
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键：固体的结合和化学键：共价键（Covalent Bonding）

共价键（Covalent Bonding）：靠共用电子对之间的相互作

用结合在一起化学键。共价键结合强度比离子键要弱一些，

但仍然也很强，因此，一部分共价晶体为绝缘体，一部分为

半导体。

共价键的特征具有：

饱和性：源于Pauli不相容原理

方向性：波函数强度最大的方向

相对于离子键较弱的结合会使一些电子脱离价键结合，成为

能够导电的自由电子
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共价键（Covalent Bonding）特征

求解氢分子满足的量子

力学方程，可求得电子

存在的本征态和本征能

量值，如图所示。

计算非常复杂，需要做

相应的近似才能解析求

解。

共价键结合的氢分子
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键：固体的结合和化学键：共价键（Covalent Bonding）

H

H H

H

L shell

K shell

Covalent bond

C

(a)

C

H

H H

H

covalent
bonds

(b)

H

109.5°

C

H
H

H
(c)

甲烷（CH4）分子和轨道杂化理论

按原子物理原理，C原子有6个电子，按一般的电子占据原则，C原子的电

子组态为(1s)2(2s)2(2p) 2，似乎只有2个2p电子未配对，应该表现为金属性。

但这显然与实际情形不相符的。在Si晶体中表现出类似的特征。为此，提出

了轨道杂化的理论，计算的键角为109.5o，与实验结果完全吻合
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.2 2.2.2 SiSi原子结构和原子结构和SiSi晶体的共价键结合晶体的共价键结合

在 Si原子中表现出类似的特性。Si原子有14个电子，按一般的

电子占据原则，Si原子的电子组态为(1s)2(2s)2(2p)6(3s)2(3p)2，最

外层2个3s电子中的一个跃迁到3p态，成为3p电子，因此1个未

配对的3s电子和3个未配对的3p电子通过轨道杂化，形成了4个
等价的未配对的电子。
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.2 2.2.2 SiSi原子结构和原子结构和SiSi晶体的共价键结合晶体的共价键结合

为解决理论与实际情形的矛盾，人们提出了sp（ sp3 ）轨道杂化的理论。

按照sp3轨道杂化理论，Si原子实际电子组态为(1s)2(2s)2(2p)63s 3px3py3pz，

即其中1个3s电子跃迁到3p态，出现4个未配对的价电子进行sp3轨道杂化，

形成4个完全等价的价电子。量子力学计算表明，4个最外层电子通过sp3轨

道杂化形成的电子组态的能量是最低的，从而说明了sp3轨道杂化理论的正

确性。

利用sp3轨道杂化理论

和共价键理论很好地说

明了Si的结构特征和半

导体特性。
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2.2.3 2.2.3 SiSi晶体结合的四面体结构（续）晶体结合的四面体结构（续）

1）Si半导体原子结合的形式：共价键

2）Si半导体的晶体结构

以正四面体为核心的金刚石结构是基
于轨道杂化、共价键的饱和性和方向性
共同作用的结果。

3）化合物半导体结合形式和晶体结构：

• 共价键和离子键构成的混合键

• 具有闪锌矿和纤锌矿结构

半导体具有导电性是由于构成共价键的某些少
数电子在热能作用下，脱离共价键的束缚，成
为在晶体中运动的导电电子。晶体中运动的电
子具有共有化特征，即在整个晶体中运动？？
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2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键：金属键固体的结合和化学键：金属键

金属键 (Metallic Bonding)

Free valencePositive metal

金属键结合的基本特点是电子具有 “共有

化”运动的导电特征。

组成晶体的各原子的价电子脱离原子的束

缚，成为在整个晶体内运动的自由电子；

由每个原子贡献出的大量自由电子，在整
个晶体内会形成所谓的“电子云”

失去价电子的原子成为带正电的离子，浸

泡在电子云中的正电离子，由于电子云的

作用，会产生吸引作用，从而使得金属原

子（离子）结合形成晶体；

靠电子云产生的带正电离子间的相互吸引

作用力往往会比较弱，因此，金属通常具

有较好的延展性。

金属键是金属材料结合的主要形式。

金属中的导电电子经常被处理
成自由气体，称为Fermi气体
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§§ 2.2 2.2 半导体的结合性质半导体的结合性质

2.2.1 2.2.1 固体的结合和化学键：范德瓦耳斯键固体的结合和化学键：范德瓦耳斯键

范德瓦耳斯键（范德瓦耳斯键（van de Walls bondingvan de Walls bonding））

范德瓦耳斯键的结合主要源于具有稳定电子结构之间一种

瞬时的电偶极矩的感应作用。范德瓦耳斯键的结合形成的

晶体原子或分子之间的相互作用很弱。通常惰性气体元素

构成的晶体是靠范德瓦耳斯键结合形成的，往往在低温下

形成。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.3 2.3 量子力学基础量子力学基础

现代固体理论的基础是量子力学。

量子力学的理论基础：

•薛定谔提出的波动力学方程（Schrodinger Equation）

•海森堡提出的矩阵力学方程

利用表象理论可以证明二者实际是等价的。

相对于矩阵力学方程，薛定谔方程是在坐标空间描述量子的运动状态和

行为，所以更为直观、方便。因此，人们往往通过求解薛定谔方程研究

了解原子、固体中电子的运动状态。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.3 2.3 量子力学基础量子力学基础

•按照量子力学，微观粒子的运动状态如能量、动量状态等状态（称为量

子态）可由波函数完全描述，波函数可通过具体求解薛定谔方程获得。

•力学量算符化是量子力学基本原理之一，是量子力学中表征力学量的数

学手段。力学量对量子状态的影响可通过求解算符化的力学量对波函数

的作用获得。

•力学量算符在特定的表象中有不同的形式，不同表象间可以按照一定的

规律变换。

•概率波概念： Born提出了概率波的概念，对波动方程中的波函数给出

了物理解释，概率波将微观粒子的波动性和粒子性统一起来。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.3 2.3 量子力学基础量子力学基础

•概率波的波幅所描述的是微观粒子在某量子态出现的概率。

•量子态叠加原理也是量子力学的基本原理之一，与物理量（力学量）的测

量密切相关。

•按照态叠加原理，如果描述量子体系的波函数是由一系列不同的量子态所

对应的波函数线性组合而成，则该量子体系可分别以一定的概率处于这些

量子态下。

•量子力学的核心问题是解决波函数随时间演化和在各种具体情况下找出描

述量子体系各种可能状态对应的波函数。这个问题可通过求解薛定锷方程

圆满得到解决。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.3 2.3 量子力学基础量子力学基础

正确写出并求解量子体系的薛定谔方程，是量子力学的主要任务之一；

针对具体微观系统，正确写出薛定锷方程是研究该系统状态及其变化的

基础；

正确写出薛定锷方程的基础是找到能够正确描述系统的哈密顿量并在特

定的表象中将其算符化；

在正确写出薛定锷方程的基础上，正确求解满足薛定锷方程的波函数和

对应的物理量如能量的本征值；

在此基础上，利用态叠加原理可以获得各种状态的波函数。

核心：写出哈密顿量，求解薛定锷方程；了解波函数的意义和满足的规律
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2.3.1. 2.3.1. 薛定谔方程薛定谔方程

Schrodinger方程由描述量子体系能量特征的哈密顿量及其

算符和描述量子态的波函数构成。其一般表达式为：

( ) ( )trHtr
t

i ,, ψψ
∧

=
∂
∂

其中， 为哈密顿算符
∧

H

如果量子体系的势能不显含时间变量t，则Schrodinger方程的求解转化为

不含时Schrodinger方程（定态Schrodinger方程）的求解问题，该体系可处

于定态状态，定态的波函数满足定态方程：
ψψ EH =

∧

定态方程
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2.3.1. 2.3.1. 薛定谔方程薛定谔方程

从实际应用来说，利用量子力学研究量子体系如原子、固体

中电子的运动状态，可以归结为两个主要任务：

1）写出哈密顿量和哈密顿算符的表达式；

2）求解薛定谔方程

原子、固体中电子的薛定谔方程通常可写为：

其中，V(r) 是势能函数或算符，E是能量

ψψ ErV
m

=⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+∇− )(

2
2

2
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2.3.2. 2.3.2. 原子的能级原子的能级

求解原子中电子态满足的薛定谔方程，可以求得一系列的特定

的波函数（本征波函数，Eigen Wave Function）和特定能量

值（能量 E 的本征值Energy Eigen）。

获得所有的本征波函数和本征能量，即可获得所有的状态波函

数和能量。

求解结果显示，原子中的电子只能在一些特定的分离能级上运

动，这些特定能级称为原子的能级。

•求解薛定谔方程
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§§ 2.3 2.3 量子力学基础量子力学基础

一个能级可能对应一个量子态，也可能对应多个量子态。如果
同一能级对应多种不同的量子状态，则称为该能级态为能量简
并态。具体状态数与相关的量子数有关，如角动量、自旋等。

对于类氢原子： ( )
r

ZerV
2

−=

ψψ ErV
m

=⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+∇− )(

2
2

2

...3,2,1,
)04( 22

4

0 6.13

2

=
−=−=

neV
nnB

qmEH
π

2.3.3. 2.3.3. 类氢原子的能级类氢原子的能级

求解薛定
谔方程：

求得其能量本证值：
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2.3.4. H2.3.4. H22分子的能级分子的能级
求解H2分子的薛定谔方程，可以了解共

价键结合的特征和以共价键晶体中电子

能量态的一些基本特征：

1）以共价键结合的分子中电子的能级

态状态，分裂形成成键态和反成键态

2）共价键晶体的电子能量态将呈能带

状态
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根据量子力学对原子中电子能级的分析结果，结合微扰

论，可以推断，当大量原子结合在一起形成晶体时，由

于这些原子之间的相互作用，将使得具有定态的原子能

级态展宽成能量近似连续分布的能带状态。



北京大学 微电子学研究所北京大学北京大学 微电子学研究所微电子学研究所

第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

2.4.12.4.1能带论和晶体的能带能带论和晶体的能带

2.4.22.4.2能带和能带和KK空间及其空间及其EE--KK关系关系

2.4.32.4.3半导体能带结构半导体能带结构

原则说来，三体以上关联系统的薛定锷方程实际是无法解

析求解的，因此，对包括大量相互关联的电子的半导体晶体系

统来说，其薛定锷方程显然是无法解析求解的，为此，发展了

能带论方法求解固体体系的量子力学问题。基于能带论，同时

发展了各种近似求解晶体的能量状态（能带）的方法和理论。

能带论的基础是单电子近似和布洛赫定理。
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§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

2.4.1. 2.4.1. 能带论和晶体的能带能带论和晶体的能带

ψψ ErV
m

=⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
+∇− )(

2
2

2

其中 V(r)=V(r+Rn)

能带论是研究固体中电子运动的主要理论基础。能带论是一个近似理论，

它的的建立，为研究固体（晶体）中电子运动状态奠定了基础。按照能带

论计算结果，具有周期性结构的晶体的电子允许能级呈能带结构。

晶格具有周期性，因此，等效势场V(r)也具有周期性

能带论的基础包括：1、单电子近似；2、布洛赫定理

1、单电子近似

基于固体的单电子近似，晶体（如半导体）中电子满足薛定谔波动方程：
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§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

( ) ( )reRr nRik
n ψψ ⋅=+

其中 k 为一矢量，Rn为平移的晶格矢量，则

2、布洛赫定理

布洛赫定理指出：当势场具有晶格周期性时，波动方程的解（波函数）具
有如下性质：

)()( ruer rik ⋅=ψ )()( ruRru n =+其中

波矢k的取值为分立值

2.4.1. 2.4.1. 能带论和晶体的能带能带论和晶体的能带
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其中

2.4.1. 2.4.1. 布洛赫定理和晶体的能带布洛赫定理和晶体的能带

求解本征波函数和本征值λ，需要引入边条件。利用周期性
边界条件：

321 NNNN =

N1，N2，N3，分别是晶体沿基矢方

向的原胞数，N是晶体总的原胞数

由于晶体性质的平移对称性，可以证明哈密顿算符和平移算符是对易的，

按照量子力学对易性原理，二者存在共同的本征波函数。可以求解共同的

本征波函数，和所对应的能量和平移对称算符的本征值（λ）。

l1为整数1 12
1

il Ne πλ =
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2.4.1. 2.4.1. 布洛赫定理和晶体的能带布洛赫定理和晶体的能带

2 22
2

il Ne πλ =同理

引入矢量

其中b1, b2, b3为倒格子矢量，或倒矢量，满足

可证明 )()( ruer rik ⋅=ψ )()( ruRru n =+其中

其中k改变 不影响波函数

即k在倒格子空间也满足周期性

3 32
3

il Ne πλ =
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2.4.2 2.4.2 固体的能带和固体的能带和KK空间空间

在单电子近似下，利用布洛赫定理，求解晶体周期性势场中电子薛定谔

方程（具体可参照韩汝琦《固体物理学》），可获得如下一些结论：

•晶体中电子的波函数：具有平面波形式

称为格波，其中 k为波矢，u(r)为周函数 ；

•k坐标所在空间称为K空间，实际上与电子的动量空间对应；在K空间描

述的电子能量（能带）形式简单，便于进一步的分析和讨论

•能量本征值E ： 在K空间，能量可简单表示为 k 的周期函数，呈带状分

布，称为能带，其中k只能取一系列的特定值

•禁带：不同能带间存在能量不允许的禁带，其宽度称为禁带宽度

•E-K关系：能量E随k变化的关系，是描述晶体中电子能态的基本关系。

)()( ruer rik ⋅=ψ
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2.4.2 2.4.2 固体的能带和固体的能带和KK空间空间

•布里渊区：由于E-K关系的周期性，为保证E-K关系的一一对应性，通

常将k值限定在某一区间范围，称为布里渊区。在K空间，存在多个布里

渊区，在每个布里渊区， E-K关系具有一一对应关系

•电子运动的共有化：晶体中电子的运动不是局域在某个原

子周围，而是在整个晶体运动，即具有共有化特征

•具有共有化运动特征的电子，其本征态具有确定的动量和

能量，因此常用能量和动量来共同描述电子的运动状态

•动量和能量守恒仍是固体中电子运动遵守的基本物理规律

E-K关系表征的晶体中电子运动具有如下特征：
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§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

2.4.2 2.4.2 固体的能带和固体的能带和KK空间空间

抛物线近似的E-K关系：

在零级近似下，能带论求得的半导体中电子可被看成自由电

子，能量本征值与k的关系近似为抛物线关系。

对半导体晶体来说，在绝对零度下，电子在能带中的占据情

况是，在某一能带以下电子能级是全满的，而在该能带以上

能级则是全空的。全面能带最高的称为价带，全空能带最低

的称为导带。

)2( π
Na
lk = 当N很大时，k 则近似为准连续的
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§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

2.4.2 2.4.2 固体的能带和固体的能带和KK空间空间

基于能带论，在零级近似下

周期势等效为平均场。利用

微扰理论求解电子能量本征

值时，微扰项具有周期势形

式。在周期性微扰势作用下

k状态只与 状态

发生作用。由此可获得E-K

函数关系在k为 处

断开，能量发生突变。

2k na
π+

n
a

π
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求解可获得：金属、半导体、绝缘体的能带及其电子占据情形如下求解可获得：金属、半导体、绝缘体的能带及其电子占据情形如下

通常，电子在能级态中的填充，遵循由低能向高能态依次填充的原则（在
绝对零度严格遵循该法则，但在非绝对零度，有小的偏差）。由此，电子
在能态中的填充水平将存在一个特定的能量值作为参照点，在此水平以下
是电子填充的，以上则没有填充，称此能量参考点为费米能级，是半导体
中最重要的物理量之一

无论是金属、半导体、绝缘体晶体，由于其势场具有周期性，其能级态分
布均具有准连续的能带特征，由于构成这些晶体的原子价电子数目不同，
晶体在能带中的填充状况由于原子价电子数不同而不同。按照固体理论的
结论，全空和全满的能带不导电。
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§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

2.4.2  2.4.2  固体的能带和固体的能带和KK空间空间

对于半导体晶体，在绝对零度，存在一个电子

完全填充能量最高的能带，和完全没有填充的

能量最低的空带，分别称为半导体的价带和导

带。导带能量最低的称为导带底，价带能量最

高的称为价带顶。半导体的性质主要由导带（

或导带底）和价带（或价带顶）决定，为此，

半导体的能带图通常只画出其导带和价带。

在零级近似下，半导体E-K关系在能带底E(0)

附近可近似表示为二次方关系，即具有抛物线

近似的E-K关系：

*

22

2
)0(

m
kEE −=
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价带和价带顶（EC）：0K条件下被电子填充的能量最高的能带和能量点

导带和导带底（EV）： 0K条件下未被填充的能量最低的能带和能量点

禁带和禁带宽度或带隙：导带底与价带顶之间的能量差

能带中电子能级实际上非常密集，呈准连续分布，但具体分布情况并不
同，因此需要引入能态密度表征能级分布的密集度。

2.4.2. 2.4.2. 半导体的能带结构半导体的能带结构

§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

实际半导体中，抛物线近似的E-K

关系经常能够较好描述其低能情形

下的能带结构特征。但在高能情况

下，则不能很好描述，高能情形下

的E-K关系可能是比较复杂的。
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实际能带中，其能级分布是不同的。由于半导体的性质主要由导带底和

价带顶附近的电子分布相关，因此，了解半导体在导带底和价带顶的状

态密度g(E) 非常重要，表达式通常根据其E-K关系求得。

*

22

2
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n
C m

kEkE +=

dkkVdZ 242 π×= ，由E-k关系，可得
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2.3.4. 2.3.4. 半导体的能带结构半导体的能带结构

§§ 2.4 2.4 半导体的能带半导体的能带

在K空间，晶体的能级状态是均匀分布的，因此，在K空间表征状态密

度的表达式比较简单。
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.5 2.5 半导体中电子的输运及其导电机制半导体中电子的输运及其导电机制

2.5.1 2.5.1 半导体中电子的状态及输运半导体中电子的状态及输运

2.5.2 2.5.2 有效质量近似有效质量近似

2.5.3 2.5.3 半导体导电的能带论解释半导体导电的能带论解释

2.5.4 2.5.4 半导体中的导电载流子半导体中的导电载流子



北京大学 微电子学研究所北京大学北京大学 微电子学研究所微电子学研究所

2.5.1. 2.5.1. 半导体中电子的状态及输运半导体中电子的状态及输运

1）电子的准动量

电子在周期场中的运动：可看成准自由电子，具有布洛赫波形式

准电子的动量（准动量）表示为：

2）K空间的周期性

电子运动满足E-k关系：该关系满足周期性的平移对称性，但不唯一，

如E(k)=E(k+Kn)，其中 是倒格矢，其中

是K空间基矢。

3）布里渊区与倒格子

布里渊区内满足唯一的E－k关系，

倒格子是描述动量空间（k空间）周期性的重复单元

kP =

332211

→→→

++= bnbnbnK n

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制

1 2 3, ,b b b
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半导体晶体中电子运动的速度半导体晶体中电子运动的速度

按照能带论，半导体晶体中的电子可以近似处理为在周期
性势场作用下的单电子。如果进一步假设具有导电能力的
电子是准自由电子，需要了解和讨论该自由粒子具有什么
特征？

按照准经典理论，波数为k的自由电子的运动可看成是波包
的运动，则其平均速度v:

Ev k∇=
1

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制

2.5.1. 2.5.1. 半导体中电子的状态半导体中电子的状态
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以波包方式表述的准自由电子在外场作用下的状态变化，在准以波包方式表述的准自由电子在外场作用下的状态变化，在准
经典理论框架下，满足牛顿定律：经典理论框架下，满足牛顿定律：

等效的牛顿第二定律
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2.5.1. 2.5.1. 半导体中电子的状态（续）半导体中电子的状态（续）
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有效质量近似及其意义有效质量近似及其意义

以上的讨论把在晶体的周期势场中运动的电子，等效看成一个可
以自由运动的准粒子，则该准粒子的质量将与电子的质量完全不
同，称为载流子有效质量，一般可由E-k关系求出，可正、可负。

有效质量是描述半导体中周期势场中运动的导电电子等效为自由
运动的准粒子时，准粒子拥有的质量：电子和空穴的特征量，实
际概括了晶体势场及其他电子对导电载流子的作用

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制
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第二章第二章 半导体中的基本性质半导体中的基本性质

§§ 2.5 2.5 半导体载流子的输运和导电机制半导体载流子的输运和导电机制

2.5.3 2.5.3 半导体导电的能带论解释半导体导电的能带论解释

按照能带论，固体的导电行为是由电子的定向运动引起的。

因此，无论是电子全空能带还是电子全满能带，都没有导电

能力，即不具有导电性。

这是因为无论是在满带情形下还是空能带情形，都不可能形

成电子的定向运动。

因此，只有非满能带中的电子具有导电性。
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2.5.1. 2.5.1. 半导体中的导电载流子半导体中的导电载流子

半导体能带、导带和价带半导体能带、导带和价带

晶体中的电子是共有化的，可在整个晶体中运动，但晶体的导

电性取决于电子在能带中的填充情况：满带不导电，只有半满

带才导电（因为导电是电子的定向运动引起的）按照能带论

的结果，纯净半导体在0K条件下，能带或者是完全被占据或

者是完全不被占据，因此，半导体不导电。

在绝对零度下，半导体中被电子完全占据的全满能带中，
能量最高的称为导带；而在全空的能带中，能量最低的能
带称为价带。导带与价带间的能量间隔称为带隙，带隙的
的大小称为禁带宽度。禁带宽度是价带中的电子能够跃迁
进入导带所需要的最低能量。禁带宽度是温度的函数。

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制
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2.5.1. 2.5.1. 半导体中的导电载流子半导体中的导电载流子

当半导体的导带中有电子占据时，导带成为非全空的能带，

将具有导电性。称这种处于半导体导带中、具有导电能力的

电子称为半导体的导电电子，简称“电子”。该电子实际上是

等效的“准粒子”，可在半导体中自由运动、带负电，其有效

质量与导带的能带结构相关。

半导体的导带和导电电子半导体的导带和导电电子

在T>0K的条件下，由于价带中有电子受到热激发跃迁到导带

中，使得价带不全满和导带有电子（非全空），从而使得半导

体拥有了导电能力。半导体中导电载流子有两种：电子和空穴

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制
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半导体的价带和导电空穴半导体的价带和导电空穴

空穴是半导体的导电载流子的一种，是一种带正电的准粒子，对

应于价带中的电子空位态，其有效质量与价带的能带结构有关

当价带中部分电子由于热激发等因素跃迁到导带或其它高能

级态，使得在价带中出现未被电子占据的空位态。此时，由

于价带不再是满带，因而具有导电性。这种由价带中电子空

位态产生导电机制，称为空穴导电。在半导体中，为了便于

理论处理，通常将这种在半导体中具有导电能力的价带电子

空位，等效为可以导电的自由运动“准粒子”，称为空穴

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制

2.5.4. 2.5.4. 半导体中的导电载流子半导体中的导电载流子
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2.5.1. 2.5.1. 半导体中的导电载流子半导体中的导电载流子

•是半导体载流子之一；

•带负电；

•对应于半导体导带中的电子；

•其有效质量由导带的E－K关系确定

半导体的导电电子的基本特征：半导体的导电电子的基本特征：

半导体的导电空穴的基本特征：半导体的导电空穴的基本特征：

•是半导体载流子之一；

•带正电；

•对应于半导体价带中的电子空位

•其有效质量由价带的E－K关系确定
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半导体导电机制的两种物理图像半导体导电机制的两种物理图像

§§ 2.5 2.5 半导体的输运和导电机制半导体的输运和导电机制


