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摘  要（小 5 黑）：为了掌握Ⅲ族氮化物微观结构对热力学性能的影响规律，进而为超高功率器件的设计提供数

据支持，本文借助第一性原理计算软件 CASTEP，对半导体 AlxGa1-xN 不同合金结构及其热性能进行了系统研究。

结构优化和数据分析后发现，AlxGa1-xN 的晶格常数、平均键长和晶格热容值随 Al 组分值 x（原子数分数）增大而

线性减小。热力学性质计算结果表明，在 GaN 中引入 Al 组分会在频率带隙中引入杂质模，随着 Al 组分浓度的增

加杂质模变宽并进入低频段，在低频段顶部频率随 Al 组分增大而线性升高，在 12.5%以上低频段顶部频率均大于 

(1/2)A1(LO)。温度从 300 K 到 700 K 变化时，合金热容随温度变化关系结果证明，在确定温度时，AlxGa1-xN 合金

热容随 Al 组分增大而线性减小。本文的研究为以 AlxGa1-xN 为代表的Ⅲ族氮化物半导体高功率器件设计提供了一

定的设计参考。 

（小 5 书宋，单倍行距，包括研究目的、方法、主要结果和结论等，篇幅 300~500 字） 
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Abstract:（5 号，Times New Roman，单倍行距）With the help of CASTEP first principles calculations, 
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the different doping structures and thermal properties of the semiconductor AlxGa1-xN were 

carefully studied for better understanding the influence of the microstructure on the 

thermodynamic properties in group Ⅲ nitrides, and then provide data support during the design 

processes of ultra high power devices. After the optimization of AlxGa1-xN structures, with the 

increase of Al composition (atomic fraction), the lattice constant, average bond length and lattice 

heat capacity linearly decreases. The calculation of properties results indicate that the introduction 

of Al component in GaN will introduce an impurity mode in the frequency band gap. As the 

concentration of Al component increases, the impurity mode widens and enters the low frequency 

range. The top frequency of the low frequency band increases with the increase of Al composition, 

and the top frequency of the low frequency band above 12.5% is larger than (1/2)A1(LO). From 

300 K to 700 K, at the fixed temperature, with the increase of Al composition, the heat capacity of 

AlxGa1-xN alloy linearly decreases. The result in this paper provides a useful reference for the 

design of Ⅲ nitride semiconductor high power devices, such as AlxGa1-xN. 

（英文摘要 180 个词汇以上，尽量使用被动语态，对实验过程描述采用过去时，对结论描述采用一般现在

时，可在中文摘要基础上扩充，但一定要涵盖中文摘要内容，注意数据等信息与中文摘要及正文保持一致） 

Key words: Ⅲ nitride; high power device; phonon dispersion; thermodynamic property; first principle; density 

functional theory; AlxGa1-xN（关键词用单数形式） 

 

 

0 引   言（一级标题，4 号，中文仿宋、英文 Times New Roman 字体） 

  （正文，5 号，中文宋体、英文 Times New Roman 字体，单倍行距） 

二十世纪五六十年代，硅作为第一代半导体材料开始被广泛应用于各种电子器件，掀开了信息工业革

命的篇章，且作为主要半导体材料一直应用至今；到二十世纪九十年代，出现了以砷化镓(GaAs)、磷化稼

(GaP)、砷化铝(AlAs)及其合金为代表的第二代半导体材料，具有良好的高频特性，被广泛应用于移动通信、

卫星等重要领域[1-2]（参考文献标注：序号用数字加方括号表示（如：[1]、[2]、……），标于右上角，按在正文中出现的

先后排序）。近些年，又涌现出以氮化镓（GaN），碳化硅（SiC），金刚石为代表的第三代半导体材料[3]，

特别是氮化镓，因其禁带宽度大、电子迁移率高等特点，成为制备高频、大功率的集成电子器件的理想材

料，在 5G通信、电动汽车等领域有着广泛的应用前景[4-7]。 

（通过简洁的研究背景介绍引出论文的研究主题） 

在实际应用中，GaN器件诸多优异性能，常依赖于其余Ⅲ族半导体材料的辅助，这些材料常相互配合

被应用于射频、功率、光电等器件的制备[8-9]。随着器件集成度的提高，GaN器件自热效应造成的性能退化

愈加明显，其热管理和可靠性研究，需要充分了解和利用材料热学性质[10]。开展Ⅲ族氮化物的晶格动力学

性质的研究，对器件的设计和改进具有重要的指导意义 [11]。尤其是以高迁移率晶体管[12] (high electron 

mobility transistors, HEMT)（通用词英文简称：在正文中首次出现时需有中英文全称，格式：中文全称（英文全称，英

文简称））为代表，AlGaN/GaN异质结的引入使其具有优异性能。但关于Al元素组分变化对合金热力学性能

和器件寿命的影响，在当前实验条件下其制备和验证尚有困难。采用第一性原理计算为其热学性质的研究

提供了理论方法，为这些材料应用提供理论参考。 

（阐述研究主题领域的国内外研究现状并指出目前存在的问题，引出本文的研究思路和目的。忌空泛，突出新颖性和创

新性。） 

1  模型与计算方法（该部分应介绍本文所建立的计算模型、所采用的计算方法以及重要的参数设置等） 

本论文的研究是基于CASTEP平台展开。CASTEP是Material Studio软件包中的第一性原理计算模块，

采用密度泛函理论平面波赝势方法，可以应用于材料性能的计算，不但能计算声子色散关系和热力学性质，
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还可以进行能带结构、状态密度、光学性质等计算。 

纤锌矿型AlN、GaN、InN晶体对应 186 号空间群[13-15]，用国际符号表示为P63mc，晶包中有四组原子

位置信息，其中两个Ⅲ族原子占据位置分别为(1/3,2/3,0)和(2/3,1/3,1/2)，根据文献报道设置两个N原子位置，

InN中设置参数为(1/3,2/3,0.386 9)和(2/3,1/3,0.886 9)[13]，AlN中参数设置为(1/3,2/3,0.378 9)和(2/3,1/3,0.878 

9)[14]，GaN中参数设置为(1/3,2/3,0.375)和(2/3,1/3,0.875)[15]，如图 1 所示。 

 
图 1 Ⅲ族纤锌矿氮化物原胞结构 

Fig.1 Structure of primitive cell in Wurtzite Ⅲ-Nitrides 

 

本文中采用超胞近似的方法对AlxGa1-xN合金进行计算，在GaN和AlN原胞基础上构建 2×2×1 超胞，即

超胞在a轴和b轴方向扩充为原胞的两倍，超胞中共有 8 个N原子和 8 个Ⅲ族氮化物原子坐标位置。合金化

过程，采用逐步替换原子个数即可实现，该操作过程均在Material Studio可视化软件中实现。得到x=12.5%、

25%、37.5%、50%、67.5%、75%、87.5%七个浓度(原子数分数)下的AlxGa1-xN合金超胞。局域密度泛函近

似(local density approximate， LDA)下，选取Norm conserving，将计算精度设置为高级，截断能量值设置

为 450 eV，K点网格密度设置为 5×5×4，收敛精度设置为 5.0×10-7 eV/atom。 

（如有实验对照，应另分小节介绍实验内容，包括原材料、样品制备或实验过程、测试与表征等，必要的实验或测试参数必

须列出，确保他人可以重复。） 

2 结果与讨论 

2.1 AlxGa1-xN三元合金结构优化 

以图 2 中的超胞模型为计算基础，进行结构优化计算，统计晶格参数，得到对应原胞的晶格参数如表

1 所示。从图中可以看出，取消超胞内部对称性约束后，Al原子的引入会导致X、Y两个轴晶格常数出现差

异。……若在Vegard定律中引入弯曲因子δ，如式(1)所示c的弯曲因子为负值。参考宋娟[16]的研究结果，本

文进一步统计了所有浓度下延Z轴方向所有Al—N和Ga—N键（化学键用长横线书写）的长度并对其求平均，

数据点在线性拟合曲线两侧分布，未表现出明显的弯曲效应，随x增大而线性减小。 

c(x)=xcX+(1-x)cY-δZx(1-x)            (1) 

式中：x 为 Al 含量；δZ 表示 Z 轴向弯曲因子；cX 表示优化后 X 方向键长；cY表示优化后 Y 方向键长。（公

式中出现的每个物理量要在下方注明含义，变量和非固定数值的常量字母用斜体，常数和表示特定含义的字母用正体。） 

…… 

表 1  AlxGa1-xN 合金结构参数与 Al 组分之间的关系 

Table 1  Relationship between structural parameters and Al composition of AlxGa1-xN alloys 

Al composition/% 

Structural parameter/% 

a/nm b/nm c/nm 
Average bond 

length in Z/nm 

0 0.318 0.317 0.520 0.195 

20 0.316 0.315 0.515 0.194 

40 0.311 0.312 0.510 0.191 

60 0.310 0.311 0.503 0.190 
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（表格：三线表，表格内容尽量以英文表示，表格中数据要与正文中出现的相关数据一致。） 
 

 

2.2 AlxGa1-xN合金色散关系与热力学性质分析 

在图 2 所示的不同 Al 含量下 7 种超胞结构的基础上进行了晶格动力学计算。色散关系和声子状态密

度计算结果如图 3 所示。 

图 3 中各色散关系图中数据量较单胞明显增大，这是因为将单胞扩充成超胞的同时，晶胞只保留平移

对称性，体系的自由度增加到 48，色散关系中曲线数也随之增多。在实际计算中，超胞原子数量越大，色

散关系图越复杂，使得计算得到的色散关系图和实验难以对比…… 

 

图 3 不同 Al 含量下 AlxGa1-xN 合金色散关系与声子状态密度 

Fig.3 Phonon dispersion and density of phonon states of AlxGa1-xN alloys with different Al concentrations 

 

（曲线图：建议用 Origin、Photoshop 制图。图内纵、横坐标由物理量名称(或符号（斜体）)、单位（均用英文标注）组

成。纸质期刊为黑白印刷，不同曲线请尽量以不同类型线条区分，不要用颜色区分。如有多幅图，用（a）, (b)……排序，

通栏最多放两个图，图框高 4 cm 为宜，坐标轴标尺向内） 

 

2.3  

…… 

 

3 结   论 

（不可与摘要部分简单重复）采用第一性原理模拟对x=12.5%、25%、37.5%、50%、62.5%、75%、87.5%

七个组分下的AlxGa1-xN合金结构和晶格动力学性质进行了研究，通过对不同成分的晶体结构与色散关系进

行分析，得到以下结论： 

1）结构优化结果显示，通过晶格常数和Z轴方向平均键长随组分增大而线性减小。 

2）在GaN中引入Al组分会在频率带隙中引入杂质模，随着Al组分浓度的增加杂质模变宽并进入低频段。

对A1(LO)和低频段顶部频率随Al组分增大而线性升高，在 12.5%以上低频段顶部频率均在A1(LO)频率的一

半以上。 

3）对不同温度下AlxGa1-xN合金热容研究结果表明，在确定温度下，AlxGa1-xN合金热容随Al组分增大

而线性减小。 
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