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摘要：应用一种分子动力学的方法，模拟预测了氮化镓（ＧａＮ）量子点在应变状态下的弹性模量和体积模量．通过在
闪锌矿和纤维锌矿两类模型上施加不同形式的应变，得出了体应变和系统能量之间的关系．进一步利用分子动力学
方法模拟出系统的能量，并计算出ＧａＮ材料在应变状态的弹性模量．在零应变状态下，预测结果同以往的理论值和
实验值相吻合．
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　　Ⅲ族氮化物材料系列是一种宽禁带半导体材
料，它包括氮化镓（ＧａＮ）、氮化铟（ＩｎＮ）和氮化铝
（ＡｌＮ）及由它们构成的三元合金 （如 ＡｌＧａＮ，
ＩｎＧａＮ）．ＧａＮ是Ⅲ族氮化物中的典型材料，也是目
前研究最多的Ⅲ族氮化物材料．ＧａＮ材料非常坚硬，
其化学性质非常稳定，在室温下不溶于水、酸和碱，

其融点较高，约为１７００℃．近年来，ＧａＮ短波长发

光器件的研究取得了引人瞩目的进展，世界各发达

国家都把ＧａＮ材料作为优先发展的重点．目前，ＧａＮ
材料光电性质的研究与应用已成为高新技术研究的

前沿和热点之一．ＧａＮ及其合金材料不仅具有宽的
带隙，而且还具有热导率大、电子饱和速度高、击穿

场强大及物理化学性质稳定等优良性质，因此，在发

展短波长光电子器件、大功率、高温电子器件和高频



　第６期 徐凯宇，等：ＧａＮ量子点弹性模量的分子动力学模拟 　　

微波器件方面有着十分广阔的应用前景．目前，对
ＧａＮ材料的研究热潮将对光电子技术、现代通讯、信
息存取等高新技术产业带来重要的影响．

一个嵌入基体的量子点，由于在它和周围基体

间的界面存在着晶格失配导致的固有应变

（ｅｉｇｅｎｓｔｒａｉｎ），将诱导出相对较大的应变场和压力
场，而这些诱导场又影响半导体的光电特性．更准确
地说，光电性能正比于诱导的弹性和压电场［１］．本研
究建立以应变能为基础的力学模型，应用分子动力

学模拟方法，准确地预测计算了 ＧａＮ量子点的弹性
模量随应变状态变化的规律．

１　分子动力学的模拟
在进行分子动力学模拟之前，首先准备两个常

见结构的 ＧａＮ模型：一个是大小为 １．３５６ｎｍ×
１．３５６ｎｍ×１．３５６ｎｍ，由２８０个原子组成闪锌矿系
统；另一个是大小为 １．４７２９ｎｍ×１．２７５６ｎｍ×
１．３５７４ｎｍ，由３２４个原子组成的的纤维锌矿系统．
原子间的相互作用势可用ＳｔｉｌｌｉｎｇｅｒＷｅｂｅｒ势函数描
述［２］，它可以相当好地描述菱形结构的晶体并分析

应变状态下纳米尺度量子点结构［３］，还能确定 ＧａＮ
材料的结合能和晶格常数，包括不同层面之间的缺

陷和相互作用．在模拟过程中，选取 ＮＶＴ系综（系统
中原子的数量 Ｎ、体积 Ｖ和温度 Ｔ在模拟的过程中
保持恒定），并利用 Ｒｅｓｃａｌ控温方式控制系统温度
为３００Ｋ．
１．１　闪锌矿ＧａＮ

闪锌矿ＧａＮ材料有３个独立的弹性模量 Ｃ１１，
Ｃ１２和Ｃ４４．定义应变矢量为Ｄ ＝（ｅ１，ｅ２，ｅ３，ｅ４，ｅ５，
ｅ６），其中 ｅ１＝εｘｘ，ｅ２＝εｙｙ，ｅ３＝εｚｚ，ｅ４＝εｚｙ＋εｙｚ＝
２γｙｚ，ｅ５＝εｚｘ＋εｘｚ＝２γｘｚ和 ｅ６＝εｙｘ＋εｘｙ＝２γｘｙ，εｉｊ表
示应变分量．闪锌矿结构ＧａＮ材料的本构关系为

σｘｘ ＝Ｃ１１εｘｘ＋Ｃ１２（εｙｙ＋εｚｚ），

σｙｙ ＝Ｃ１２（εｘｘ＋εｚｚ）＋Ｃ１１εｙｙ，

σｚｚ＝Ｃ１２（εｘｘ＋εｙｙ）＋Ｃ１１εｚｚ，

σｙｚ＝２Ｃ４４γｙｚ，

σｚｘ ＝２Ｃ４４γｚｘ，

σｘｙ ＝２Ｃ４４γｘｙ















．

（１）

单位体积的应变能可以表示为

Ｕ＝１２（σｘｘεｘｘ＋σｙｙεｙｙ＋σｚｚεｚｚ＋τｙｚγｙｚ＋

τｚｘγｚｘ＋τｘｙγｘｙ）． （２）
如果选定模型三个坐标方向上的边长和相应的应变

分量分别为（Δｘ，Δｙ，Δｚ）和（εｘ，εｙ，εｚ），那么变形
后的体积为

Ｖ＝Δｘ（１＋εｘ）Δｙ（１＋εｙ）Δｚ（１＋εｚ）＝

ΔｘΔｙΔｚ（１＋εｘ＋εｙ＋εｚ＋εｘεｙ＋

εｙεｚ＋εｚεｘ＋εｘεｙεｚ）． （３）
在均匀受压（拉）的应变状态下，相应的能量方程和

体积模量Ｂ可以表示为［４］

Ｅ（Ｖ）＝
Ｎ

ｎ＝０
ａｎＶ

－２ｎ／３， （４）

Ｂ（Ｖ）＝ＶＥ″（Ｖ）， （５）
式中，Ｅ（Ｖ）是单位晶胞中的应变能，Ｖ是变形后的体
积，αｎ是拟合参数，Ｅ″（Ｖ）是Ｅ（Ｖ）关于体积的二阶导
数．体积模量Ｂ和弹性模量Ｃ１１，Ｃ１２有以下关系式：

Ｂ＝（Ｃ１１＋２Ｃ１２）／３． （６）
　　弹性模量和晶格失配的关系可转化为确定依赖
体积应变的规律［５］．为了满足体积守恒的条件［６］，在

小应变的前提（－１％≤δ≤１％）下，施加以下两类
应变：

Ｄ１ ＝ δ，－δ， δ
２

１－δ２
，０，０，( )０， （７ａ）

Ｄ２ ＝ ０，０， δ
２

４－δ２
，０，０，( )δ． （７ｂ）

与应变矢量Ｄ１和Ｄ２相对应的系统能量可通过方程
（１）和（２）表示为

Ｅ１（δ）＝Ｅ（０）＋（Ｃ１１－Ｃ１２）Ｖδ
２＋
Ｃ１１
２Ｖ

δ２

１－δ( )２ ２

，

（８）

Ｅ２（δ）＝Ｅ（０）＋
１
２Ｃ４４Ｖδ

２＋１２Ｃ１１Ｖ
δ２

４－δ( )２ ２

．（９）

因此，通过分子动力学模拟出系统能量，并结合方程

（６），（８）和（９），可求解出闪锌矿 ＧａＮ材料的弹性
模量Ｃ１１，Ｃ１２和Ｃ４４．
１．２　纤维锌矿ＧａＮ

纤维锌矿 ＧａＮ的体积模量可以采用与闪锌矿
结构ＧａＮ相类似的计算方法．纤维锌矿ＧａＮ材料有
５个独立的弹性模量Ｃ１１，Ｃ１２，Ｃ１３，Ｃ３３和Ｃ

［７］
４４，本构关

系可以表示为

σｘｘ
σｙｙ
σｚｚ
σｙｚ
σｚｘ
σ





















ｘｙ

＝　　　　　　　　　　

７７５



　 上 海 大 学 学 报 （自 然 科 学 版） 第１５卷　

Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ１３ ０ ０ ０

Ｃ１２ Ｃ１１ Ｃ１３ ０ ０ ０

Ｃ１３ Ｃ１３ Ｃ３３ ０ ０ ０

０ ０ ０ Ｃ４４ ０ ０

０ ０ ０ ０ Ｃ４４ ０

０ ０ ０ ０ ０ １
２（Ｃ１１－Ｃ１２





















）

εｘｘ
εｙｙ
εｚｚ
γｙｚ
γｚｘ
γ





















ｘｙ

．

（１０）
在体积守恒条件下，给定以下应变矢量：

Ｄ３ ＝ δ，δ，－ ２δ＋δ２

１＋２δ＋δ２
，０，０，( )０， （１１ａ）

Ｄ４ ＝ － ２δ＋δ２

１＋２δ＋δ２
，δ，δ，０，０，( )０， （１１ｂ）

Ｄ５ ＝ ０，０， δ
２

４－δ２
，０，０，( )δ， （１１ｃ）

Ｄ６ ＝ δ２
４，０，０，０，０，( )δ， （１１ｄ）

Ｄ７ ＝
δ２

４－δ２
，０，０，δ，０，( )０． （１１ｅ）

　　通过本构关系和应变能计算公式，可以得到以
上５组应变矢量所对应的系统能量Ｅ（δ）：

Ｅ３（δ）＝Ｅ（０） [＋ （Ｃ１１＋Ｃ１２）－２Ｃ１３
２＋δ

１＋２δ＋δ２
＋

　　 １２Ｃ３３
２＋δ

１＋２δ＋δ( )２ ]２ Ｖδ２， （１２ａ）

Ｅ４（δ）＝Ｅ（０）＋ [１２ Ｃ１１＋Ｃ１１
２＋δ

１＋２δ＋δ( )２ ２

－２Ｃ１２·

２＋δ
１＋２δ＋δ２

＋Ｃ１３
－２＋２δ＋２δ２

１＋２δ＋δ２
＋Ｃ ]３３ Ｖδ

２，（１２ｂ）

Ｅ５（δ）＝Ｅ（０）＋
１
２

Ｃ３３δ
２

１６－８δ２＋δ４
＋１２（Ｃ１１－Ｃ１２[ ]）Ｖδ２，

（１２ｃ）

Ｅ６（δ）＝Ｅ（０）＋
１
２
Ｃ１１δ

２

１６ ＋１２（Ｃ１１－Ｃ１２[ ]）Ｖδ２，
（１２ｄ）

Ｅ７（δ）＝Ｅ（０）＋
１
２ Ｃ４４δ

２＋Ｃ１１
δ２

４－δ( )２[ ]２ Ｖ． （１２ｅ）
　　类似于闪锌矿的求解过程，结合分子动力学模
拟和方程组（１２），可计算出纤维锌矿的弹性模量
Ｃ１１，Ｃ１２，Ｃ１３，Ｃ３３和Ｃ４４．

２　结果分析和讨论
２．１　闪锌矿ＧａＮ

表１列出了闪锌矿 ＧａＮ量子点在零应变状态
下的弹性模量，比较了本研究的模拟计算结果和以

往的计算结果以及实验结果．文献［８］采用的是
ＬｉｎｅａｒＭｕｆｆｉｎＴｉｎＯｒｂｉｔａｌｓ（ＬＭＴＯ）方法，而文献［９
１０］则分别采用了量子力学中的密度泛函理论和第
一性原理．可以看出，本研究计算出三个弹性模量同
ＶａｎＳｃｈｉｌｆｇａａｒｄｅ课题组［８］的计算结果吻合很好．弹
性模量和体积模量随体积应变的变化曲线如图１所
示．从图１曲线的变化可以看出除了剪切模量Ｃ４４随
体积变化的幅度较小（略有下降）之外，其他模量都

是随体积应变的增大而增大，并且在相同的体应变

下，有几乎相同的斜率．

表１　零应变状态下闪锌矿ＧａＮ材料的弹性模量
Ｔａｂｌｅ１　Ｅｌａｓｔｉｃｍｏｄｕｌｉｗｉｔｈｏｕｔｓｔｒａｉｎｆｏｒ

ｚｉｎｃｂｌｅｎｄｅＧａＮ ＧＰａ

Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ４４
本研究方法 ３０３ １６９ １５８
ＬＭＴＯ方法［８］ ２９８ １６４ １８７
密度泛函理论方法［９］ ２９３ １９５ １５５
第一性原理方法［１０］ ２８５ １６１ １４９

图１　闪锌矿结构ＧａＮ材料的体积模量Ｂ和弹性模量
Ｃｉｊ随体积应变的变化

Ｆｉｇ．１　ＢｕｌｋｍｏｄｕｌｕｓＢａｎｄｅｌａｓｔｉｃｍｏｄｕｌｉＣｉｊａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓ

ｏｆｔｈｅａｐｐｌｉｅｄｖｏｌｕｍｅｔｒｉｃｓｔｒａｉｎｉｎｚｉｎｃｂｌｅｎｄｅＧａＮ

２．２　纤维锌矿ＧａＮ
表２列出了本研究的计算结果和已有的实验值

以及计算值．在零应变状态下，计算出纤维锌矿ＧａＮ
材料的弹性模量Ｃ１１＝３７３ＧＰａ，Ｃ１２＝１２１ＧＰａ，Ｃ１３＝
１１１ＧＰａ，Ｃ３３＝３８２ＧＰａ和Ｃ４４＝９８ＧＰａ，同已有的实
验值和计算值吻合较好．
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表２　零应变状态下纤维锌矿ＧａＮ材料的弹性模量
Ｔａｂｌｅ２　ＥｌａｓｔｉｃｍｏｄｕｌｉｗｉｔｈｏｕｔｓｔｒａｉｎｆｏｒｗｕｒｔｚｉｔｅＧａＮ ＧＰａ

Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ１３ Ｃ３３ Ｃ４４ Ｂ

本研究方法 ３７３ １２１ １１１ ３８２ ９８ ２０１

Ｍａｒｔｉｎ［１４］ ３７６ １５８ １０８ ４２６ ５９ ２１４

Ｐｏｌｉａｎ方法［１１］ ３９０±１５ １４５±２０ １０６±２０ ３９８±２０ １０５±１０ ２１０

Ｔａｋａｇｉ方法［１２］ ３７４ １０６ ７０ ３７９ １０１ １８０

Ｌｅｉ方法［１３］ ３９４ １３３ １０９ ４１９ １０６ ２１２

Ｗｒｉｇｈｔ方法［９］ ３６７ １３５ １０３ ４０５ ９５ ２０２

Ｓｈｉｍａｄａ方法［１０］ ３５０ １４０ １０４ ３７６ １０１ １９７

　　纤维锌矿 ＧａＮ材料弹性模量和体积模量随体
应变的变化如图２所示．同闪锌矿 ＧａＮ的模拟结果
相类似，剪切模量 Ｃ４４随体积变化的幅度较小，其他
弹性模量及体积模量随体应变的增大而增大，但曲

线的增长幅度同闪锌矿相比较为平缓．

图２　纤维锌矿ＧａＮ材料体积模量Ｂ和弹性模量
Ｃｉｊ随体积应变的变化

Ｆｉｇ．２　ＢｕｌｋｍｏｄｕｌｕｓＢａｎｄｅｌａｓｔｉｃｍｏｄｕｌｉＣｉｊａｓｆｕｎｃｔｉｏｎｓ

ｏｆｔｈｅａｐｐｌｉｅｄｖｏｌｕｍｅｔｒｉｃｓｔｒａｉｎｉｎｗｕｒｔｚｉｔｅＧａＮ

　　对比两类结构的 ＧａＮ，可以发现剪切模量随体
积变化的幅度较小．闪锌矿 ＧａＮ材料除剪切模量之
外的其他模量相对于体积应变的变化较明显，原因

是在分子动力学模拟过程中表面效应对闪锌矿ＧａＮ
的影响较明显．

在一定条件下，ＧａＮ材料闪锌矿结构和纤维锌
矿结构可以相互转换，因此两种结构的弹性模量之

间必有一定联系．本研究利用 Ｍａｒｔｉｎ［１４］提出的转换
关系，通过闪锌矿材料的３个弹性模量直接计算纤
维锌矿的５个弹性模量，表２列出了转换结果．可以
看出，由Ｍａｒｔｉｎ方程转换的结果与直接模拟出的结
果呈现出较大的差异．因此，Ｍａｒｔｉｎ转换关系只能作
为一种粗略的估算．

３　结 束 语
ＧａＮ材料是一类有广阔应用背景的半导体材

料．本研究通过分子动力学方法模拟计算了两类
ＧａＮ结构在应变状态下的弹性模量，验证了
ＳｔｉｌｌｉｎｇｅｒＷｅｂｅｒ势函数描述 ＧａＮ系统的可靠性．结
果表明，两种结构的 ＧａＮ材料的剪切模量 Ｃ４４随体
积变化的幅度较小，但是其他模量都随体积应变的

增大而增大，并且在相同的体应变状态下有几乎相

同的斜率．本研究是在常温条件（３００Ｋ）下进行的分
子动力学模拟，同时也进行了０Ｋ温度下的模拟计
算，发现弹性模量随温度的升高而减小，但变化不

大．例如，在３００Ｋ温度下，闪锌矿 ＧａＮ材料在零应
变条件下三个弹性模量分别为Ｃ１１＝３０３ＧＰａ，Ｃ１２＝
１６９ＧＰａ和Ｃ４４＝１５８ＧＰａ；而在０Ｋ温度下，它们分
别为Ｃ１１＝３０８ＧＰａ，Ｃ１２＝１７１ＧＰａ和Ｃ４４＝１６２ＧＰａ．

极化现象是 ＧａＮ半导体材料又一个重要的特
性．这种现象是由于临近原子层之间的堆积规律引
起的．由于第二临近键角不同而使得纤维锌矿 ＧａＮ
材料呈现出独特的自然极化现象．进一步的工作，可
利用与电相关的壳模型［１５］，考虑极化和压电耦合的

效应，分析和研究氮化镓材料的弹性性质和介电

性质．
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