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分子动力学方法研究硅锗超晶格的弛豫过程* 
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摘 要: 采用分子动力学方法，结合 Tersoff 经验势模型，研究了 Si/Ge/Si 和 Ge/Si/Ge 结构的弛豫过

程中的晶格常数变化，原子均方位移变化, 原子总势能及振动光谱的变化.充分弛豫之后，Si/Ge/Si

结构横向拉伸，纵向压缩；而 Ge/Si/Ge 结构横向和纵向都压缩，且纵向压缩幅度大，弛豫时间长.

原子总势能和原子均方位移在系统达到平衡后达到恒定值，且总势能低于初始势能. 振动光谱逐渐

衰减且由于 Ge/Si/Ge 结构弛豫后结晶度及对称性差，引起振动谱峰值大，频率变化范围大，频谱宽

且附加峰多，谱带形状不稳定. 
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0  引言 

量子阱半导体激光器作为光通信的光源，在改

善激光器的光电和温度特性方面有显著的优点，其

有源区由多层超晶格材料构成. 硅锗超晶格是制作

量子阱激光器的重要材料, 而且由于它与硅工艺有

较好的兼容性从而具有广阔的应用前景[1]. 文献[2-3]

对半导体超晶格的光特性做了深入的研究.  

很多方法可以计算光电子材料的结构性质[4-5]. 

分子动力学方法是按照原子间相互作用势来决定原

子的运动, 从而揭示决定物质宏观性质的微观机制. 

用它可以研究物质的原子运动方式、力学性质、热

学性质、输运性质等多个方面, 在物理学、材料科学、

生命科学等领域获得许多成果[6-8]. 分子动力学方法

在模拟材料原子间相互作用方面的优势尤为突出. 

用此方法模拟超晶格的弛豫过程可以方便地得到许

多在实验中无法获得的微观细节. Tersoff势可以很准

确地模拟Si-Si, Si-Ge, Ge-Ge原子间的作用[9].* 

 本文采用分子动力学方法,结合Tersoff经验势，

对Si/Ge/Si和Ge/Si/Ge超晶格结构的弛豫过程进行了

研究，并分析了弛豫过程中晶格常数，原子均方位

移，原子总势能及振动光谱的变化规律. 

1 模拟原理及模型 

分子动力学模拟的首要条件就是已知原子间的

相互作用势模型. 相互作用势的选择直接影响着模
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拟结果的准确性. 本文的相互作用势模型由公式

(1)~(7)决定. 
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式中 i, j, k 为系统中原子标记.  是 ij 原子间键

长, 

ijr

ijk 是ij 和 ik 键之间的键角.  

表1  Si, Ge的Tersoff势参量[9] 

 Si Ge 
A /eV 1.8308×103 1.769×103 
B/eV 4.7118×102 4.1923×102 
λ/nm-1 24.799 24.451 
μ/nm-1 17.322 17.047 
β 1.1000×10-6 9.0166×10-7 
n 7.8734×10-1 7.5627×10-1 
c 1.0039×105 1.0643×105 
d 1.6217×101 1.5652×101 
h -5.9825×10-1 -4.3884×10-1 

R/nm 0.27 0.28 
S/nm 0.3 0.31 

  
Si Ge  =1.00061 

分子动力学模拟方法往往用于研究大块物质的

性质，而实际计算模拟不可能在几乎是无穷大的系

统中进行. 为了将有限体积内的模拟，扩展到真实大

系统，通常采用周期性边界条件[10]，构造出一个准无
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穷大的体积来更精确地代表宏观系统. 周期性边界

条件的表示形式为  

( ) ( )A x A x nl               (8) 
式中A为任意可观测量，n为任意整数. 这个边界条件

就是使基本分子动力学元胞完全等同地重复无穷多

次. 模拟中分子动力学初始元胞是边长3a的立方体

盒子（a为金刚石结构Si或Ge晶格常数），如图1. 由

金刚石结构Si层和Ge层交替排列的三层结构是SiGe

超晶格结构的基本单元[11]，Si/Ge/Si结构按照Si金刚

石结构的晶格常数初始化，Ge在x、y、z方向处于被

挤压的状态，Ge/Si/Ge结构按照Ge金刚石结构的晶格

常数初始化，Si在x、y、z方向处于被拉伸的状态. 通

过周期性边界条件可以扩展为宏观的体材料. 

 
图1 Si/Ge/Si或Ge/Si/Ge三层结构侧视图 

Fig. 1 Structure of a trilayer lattice of Si/Ge/Si or Ge/Si/Ge 
system 

为了研究晶格常数等物理量的变化规律，模拟

采用了NTP系综；为了精确描述弛豫过程，运动方程

的积分采用Gear方法，步长取0.1 fs，总弛豫时间为

0.5 ps. 

2  结果和讨论 

2.1 晶格常数变化 
在 NTP 系综中，弛豫过程其实就是改变系统体

积的过程，具体就反映在晶格常数的变化上. 由于结

构中存在应变，各原子受到其他原子的引力或斥力

而运动. 

 
(a) Si/Ge/Si structure 

 
(b) Ge/Si/Ge structure 

图2 Si/Ge/Si或Ge/Si/Ge结构的晶格常数变化 

Fig.2 Time evolution of the lattice constant of Si/Ge/Si or 
Ge/Si/Ge structures 

图 2 中，在充分弛豫之后，Si/Ge/Si 结构横向拉

伸，a 和 b 由初始的 1.630 nm 增大为 1.635 nm；纵

向压缩, c 由初始的 1.630 nm 减小为 1.622 nm；而

Ge/Si/Ge 结构横向和纵向都压缩，a 和 b 由初始的

1.697 nm 减小为 1.688 nm, c 由初始的 1.697 nm 减小

为 1.682 nm，纵向压缩幅度大，并且 Ge/Si/Ge 结构

弛豫时间长.晶格常数的改变可以引起阱间电子态耦

合程度的改变，并且改变能级进而影响材料的发光

特性. 

2.2 均方位移变化 
均方位移(MSD)随时间变化, 用来表征原子的扩

散行为，是研究材料输运性质的重要物理量. 

    2

0MSDL r T r            (9) 

式中，r(0)为原子在初始时刻的坐标；r(T)为原子在 T

时刻的坐标. 

图 3 看出，原子均方位移在开始阶段振幅较大，

充分弛豫后，均方位移保持不变. Si/Ge/Si 结构弛豫

的初始阶段 Si 原子的均方位移大，运动剧烈；但到

后期 Si 原子均方位移小于 Ge 原子，说明 Ge 原子偏

离初始位置的幅度大. 

 
 

(a) Si/Ge/Si structure 
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(b) Ge/Si/Ge structure 

图3 Si/Ge/Si或Ge/Si/Ge结构中原子均方位移变化 

Fig.3 Time evolution of the MSD of atoms in the Si/Ge/Si or 
Ge/Si/Ge structures 

Ge/Si/Ge 结构弛豫过程中 Ge 原子的均方位移一

直大于 Si 原子.整个弛豫过程中，Ge/Si/Ge 结构中原

子的扩散位移比 Si/Ge/Si 结构中原子的扩散位移大

一个数量级，原子运动幅度大. 总之，外层原子弛豫

时运动剧烈，Ge 原子 后偏离初始位置幅度大.  

2.3 系统势能变化 
材料研究中，势能的变化体现着材料状态的稳

定程度. 总势能越低，系统越稳定. 

 
(a) Si/Ge/Si structure 

 
(b) Ge/Si/Ge structure 

图4 Si/Ge/Si或Ge/Si/Ge结构系统总势能变化 

Fig. 4 Time evolution of the potential of the Si/Ge/Si or 
Ge/Si/Ge systems 

当原子间距很小时，排斥势起主要作用，所以

由式（2）得出势能的变化趋势与晶格常数变化趋势

相反. 如图 4，Si/Ge/Si 系统势能先减小后增大，

Ge/Si/Ge 系统势能先增大后减小. 充分弛豫之后，原

子在平衡位置处振动，系统势能达到稳定值，且比

初始势能小，说明系统达到了稳定状态. 初始弛豫阶

段由于原子均方位移变化较大，所以原子间距变化

较大，势能变化剧烈. 

2.4 原子振动光谱 
在本文的模拟中，当粒子速度由t0 时刻的 v(t0) 

变为t0+t时刻的v(t0+t)，速度自相关函数取速度矢量

＜v(t0+t)·v(t0)＞的算术平均. 再由维纳-定理，通过

求速度自相关函数的傅里叶变换得到原子的振动光

谱，所反映的信息和非弹性中子散射实验得到的信

息类似[10]. 

     0

1
( ) 0 cos dS t    


t t    (10) 

S (ω)取决于振动频率. ω是波数 (cm-1). 材料的振动

光谱可以反映出材料结构的晶态特性及对称性等有

用信息. 

各原子在平衡位置附近作相对运动，原子振动

的能量与红外射线的光量子能量正好对应，因此当

发生振动能级跃迁时，就可以发射红外光谱. 大多数

半导体材料的基频吸收带出现在中红外光区. 

 
图5 三层结构中原子的振动光谱 

Fig.5 Vibrational spectra of the atoms in the trilayer lattice 

图 5 中，振动光谱在 1000~6000 cm-1 波数范围有

明显的峰值，与实验测得硅锗的红外光谱吸收范围

一致. 超过 6000 cm-1 波数，振动光谱逐渐衰减. Si

比 Ge 的振动光谱峰值大，而 Ge/Si/Ge 结构中的原子

振动光谱峰值比 Si/Ge/Si 结构中对应的峰值大. 

Ge/Si/Ge 结构振动光谱频率变化范围较大,即频谱展

宽 ， 且 附 加 峰 多 ， 谱 带 形 状 不 稳 定 . 这 是 由 于

Ge/Si/Ge 结构弛豫过程中结晶度及对称性较差.  

3 结论 

采用分子动力学方法，结合 Tersoff 经验势模型，
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研究了 Si/Ge/Si 和 Ge/Si/Ge 结构的弛豫过程中的晶

格常数变化，原子均方位移变化，原子势能及振动

光谱的变化.充分弛豫之后，Si/Ge/Si 结构横向拉伸，

纵向压缩；而 Ge/Si/Ge 结构横向和纵向都压缩，且

纵向压缩幅度大，弛豫时间长.原子总势能和原子均

方位移在系统达到平衡后达到恒定值，且总势能低

于初始势能. 振动光谱逐渐衰减, Ge/Si/Ge 结构振动

谱峰值增大，频率变化范围增大且附加峰增多，谱

带形状不稳定. 这都是由于 Ge/Si/Ge 结构弛豫后结

晶度及对称性差. 
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Molecular Dynamics Simulations on Process of SiGe Superlattice Relaxation 
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Abstract: Molecular dynamics simulations using Tersoff potential were performed to investigate the process of SiGe 
superlattice relaxation. Time evolution of the lattice constant and total potential of Si/Ge/Si or Ge/Si/Ge structure, 
mean square displacements and vibrational spectra of atoms in the trilayer lattice were studied. The simulations show 
that Si/Ge/Si structure is stretched in the laterally directions and compressed in the vertical direction after relaxation. 
However，Ge/Si/Ge structure is compressed in the three directions after relaxation, and more obviously in the vertical 
direction. Ge/Si/Ge structure needs more time to finish the relaxation. Total potential and the mean square 
displacements of the atoms reach the constant when the relaxation is finished. The potential of the relaxed structure is 
lower than that of the initial structure. Vibrational spectra of atoms are attenuated with the increasing of the 
wavenumbers. Spectra shape of the Ge/Si/Ge structure is not stable and has more peaks at proper wavemumbers, this 
results in obvious broaden of the spectra bands. All of above are because the crystallinity and symmetry degree of the 
Ge/Si/Ge structure are not as satisfying as those of the Si/Ge/Si structure. 
Key words: Semiconductor materials; SiGe superlattice; Molecular dynamics simulations; Relaxation; Tersoff 
potential; Vibrational spectra 
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