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磷化铟作为重要的第二代半导体材料, 具有禁带宽度大、电子迁移率高、光电转换效率高、抗辐照性能

强等优点, 是制备航天器电子器件优良材料之一. 但空间辐射粒子在磷化铟电子器件中会产生点缺陷, 导致

其电学性能发生严重下降. 本文采用第一性原理方法对磷化铟中点缺陷的稳态结构进行研究, 并计算了最近

邻位点的缺陷迁移能. 通过构建不同电荷态点缺陷的稳态结构, 发现了 4种稳态结构的铟间隙和 3种稳态结

构磷间隙. 研究空位点缺陷的迁移过程, 发现磷空位比铟空位迁移能高, 同时带电空位点缺陷迁移能高于中

性空位. 对于间隙点缺陷迁移过程的研究发现, 相较于空位点缺陷, 间隙点缺陷迁移能更小. 在不同电荷态的

铟间隙迁移过程计算中, 发现了两种不同的迁移过程. 计算磷间隙的迁移过程, 发现了特殊的中间态结构引

起多路径迁移情况. 研究结果有助于深入了解磷化铟材料中缺陷的形成机制和迁移行为, 对于设计和制造空

间环境中长期稳定运行的磷化铟器件有重要意义.
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1   引　言

磷化铟 (InP)作为 III-V族半导体材料, 具有

直接带隙能带结构、高电子迁移率、高光电转换效

率等优异的光电特性, 这些特性使得 InP及其晶格

匹配的化合物半导体在高速光纤链路、光放大器、

调制器和太阳能电池等领域有广泛应用前景 [1,2].

然而, 当 InP器件在空间环境中工作时, 空间环境

中存在大量辐射, 如高能粒子和宇宙射线, 会使得

InP产生各种点缺陷, 如空位、间隙, 反位和杂质缺

陷等, 这些点缺陷会在带隙内产生电子态, 引入新

的缺陷能级, 影响器件性能 [3,4]. 例如, InP基高电

子迁移率晶体管在高注量离子辐照下, 由于缺陷的

增加, 器件电学特性会明显退化 [5].

原子迁移是半导体制造工艺的一个重要影响

因素. 原子在材料界面上的迁移是限制纳米电子器

件尺寸缩小的因素之一. 原子在异质结构中的迁移

会影响异质界面处成分的判断, 在计算器件结构参

数以及选择异质结构生长模式和制造器件时必须

考虑到这一点 [6,7]. 同时, 扩散过程与材料制备、加

工和热处理过程中发生的许多微观结构变化也有

关 [8]. 当缺陷在器件中迁移并与其他缺陷、掺杂或

杂质发生反应时, 会导致缺陷对器件性能的影响加

剧, 从而主导辐射损伤的退火过程, 控制器件性能

恢复的速率 [9]. 所以, 对于器件, 尤其是对于辐射效

应的多尺度模拟和器件性能模拟, 有关缺陷及其电

荷状态、能级和迁移过程等定量信息尤为重要 [10–13].
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综上所述, 通过深入了解点缺陷的形成机制和迁移

行为, 可以优化并改善材料以及器件性能.

目前, 对于 InP中缺陷的实验研究大多数都集

中在粒子辐照对 InP电学性能、热稳定性、均匀性

等的影响和点缺陷形貌及形态信息的检测上, 例如

运用深能级瞬态谱、光致发光谱和热激电流谱等几

种研究方法对深能级缺陷和电学特性的测试 [14–19].

在模拟方面, 对于点缺陷的理论模拟与计算研究也

大都是缺陷形成机理的研究 [20,21]. 对于点缺陷迁移

机制的研究, 在同属于闪锌矿结构的 III-V半导体

化合物中, 对砷化镓的研究较多, 如镓空位, 砷空位,

镓间隙原子和砷间隙原子在砷化镓中的迁移 [9,22–24],

而对于同结构的 InP点缺陷的迁移机制的研究较少.

因此, 为了增进对 InP点缺陷迁移机制的理

解, 本文基于第一性原理方法研究了 InP材料中的

点缺陷的迁移能垒, 分析了点缺陷在 InP材料中的

迁移过程. 通过研究 InP中点缺陷的迁移机制可以

深入地理解和控制 InP材料的缺陷形成和演化过

程, 对于提升 InP器件的性能和抗辐照可靠性具有

关键意义. 

2   计算方法

采用基于密度泛函理论 (density function the-

ory,  DFT)的第一性原理软件 VASP[25]  (Vienna

ab initio simulation package)进行计算, 选用投影

缀加波赝势 PAW[26] (projector augmented wave

potentials)来描述离子实和价电子的相互作用, 交

换关联函数采用 PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof)

赝势 [27]. 本文选取 InP闪锌矿结构作为研究对象,

其为 InP常温常压下最稳定相 [28], In和 P原子的

价电子组态为分别为 4d105s25p1 和 3s23p3. 对于结

构优化计算, 选取了 3×3×2个原胞 (144个原子)

的超胞体系. 截断能值设置为 500 eV, 并采取了

2×2×3的 Gamma中心 K 点 ,  力的收敛标准为

0.01 eV/Å, 能量的收敛标准为 10–5 eV,

对于缺陷系统, 首先在 InP晶胞中引入各种点

缺陷, 本研究中主要考虑四种点缺陷: 空位缺陷

(In空位 (VIn)、 P空位 (VP))和间隙原子缺陷

(In间隙 (Ini)、P间隙 (Pi)), 分别对含有不同缺陷

的体系进行结构优化计算, 优化后能量最低的稳定

结构作为基态, 能量较高的稳定结构为高能亚稳

态. 在结构优化后, 计算了稳态结构的形成能以证

明计算的可靠性, 其中空位和间隙形成能计算分别

如 (1)式和 (2)式所示: 

Ef(VP) = E(VP, InNPN−1)− E(InNPN ) + µP, (1)
 

Ef(Ini) = E(Ini, InN + 1PN )− E(InNPN )− µIn, (2)
 

µIn + µP = E(InNPN )/N, (3)

µIn µP E(InNPN)

E(VP, InNPN−1)

E(Ini, InN + 1PN )

Ef (VP) Ef (Ini)

其中  和   分别为 In和 P的化学势;   

为 N 个最小单元超胞的总能量;   

为包含一个 VP 的 N 个最小单元超胞的总能量 ;

 为包含一个 Ini 的 N 个最小单元

超胞的总能量;   和  分别为 VP 和 VIn
的迁移能. 对于迁移能计算, 采用的是 CI-NEB过渡

态计算, 选取优化后的基态结构作为初末态进行 CI-

NEB过渡态计算, 其中力的收敛标准为 0.03 eV/Å,

能量的收敛标准为 10–7 eV. 

3   结果与讨论
 

3.1    模拟参数

F 4̄3m

计算所用的 InP材料是立方晶系, 空间群为

 , 晶格常数为 5.957 Å. 为了验证计算结果的

可靠性, 首先通过 DFT方法计算了 InP材料的弹

性常数和体积模量, 并与文献值进行比较, 如表 1

所列, 计算结果与实验结果具有较好的一致性.
 
 

表 1    不同方法计算的 InP弹性性质的理论与实验值对比

Table 1.    Comparison  of  theoretical  and  experimental

values  of  InP’s  elastic  properties  calculated  by  different

methods.

本工作 PBE[29] PBE[30] 实验

C11/GPa 86.0 86.8 87.4 101[31]

C12/GPa 46.6 45.5 45.9 56[31]

C44/GPa 41.6 42.0 41.9 46[31]

B0/GPa 59.7 59.3 59.7 71
  

3.2    点缺陷的结构稳定性

鉴于 InP和 GaAs同属于第二代化合物半导

体材料, 且都是闪锌矿结构, 因此本文对于点缺陷

结构的初始构型的构造仿照 GaAs中点缺陷 [9,32]

的研究, 在晶胞中引入不同的初始构型的点缺陷,

然后进行结构优化获取稳定的点缺陷结构. 优化后

的四种不同本征点缺陷结构如图 1所示, 每个结构

都包含一个本征点缺陷, 对于间隙结构, 部分所得结
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构按照 Schultz与 von Lilienfeld[33] 在早期的 DFT

研究中提出的命名规定进行命名, 其中, 第一部分

为点群对称性, 第二部分表示其几何方向、几何特

征或原子特征的独特方面.

优化后的本征 VIn 和 VP 稳定结构分别为图 1(a)

和图 1(b)所示. 由于空位结构的简单性, 其只有一

种情况, 在对构造的空位进行优化的过程中, 会发

现由于空位缺陷的引入, 周围原子会向缺陷区域靠

拢. 这是由于当一个原子缺失时, 其周围的原子受

力会不平衡, 为了减小这种不平衡, 周围的原子会

向缺陷区域移动, 以重新建立平衡.

优化后的本征 Ini 稳定结构如图 1(c)所示. 其

中 Ini(TdIn)结构能量最低, 为本征 Ini 的基态结

构, 在此结构中, In间隙原子位于四个周围 In原

子构成的四面体中心,  间隙原子距离周围的 In

原子约为 2.9 Å. 此外, Ini 间隙还倾向于形成另一

种四面体结构,  该结构中 In间隙原子位于周围

P原子构成的四面体中心, 间隙原子距离周围的

In原子 2.7 Å. 除了以上两种四面体结构, In间隙

原子还会与另一原子形成哑铃型间隙.  首先是

Ini(100-split[In-P])结构, 此结构中 In间隙原子与

P原子在 [100]方向形成一个哑铃型间隙, 该间隙

In和 P两原子距离为 2.4 Å. 此外, Ini 间隙还倾向

于形成另一种哑铃型间隙, In间隙原子会与另一

个 In原子在 [100]方向形成一个哑铃型间隙, 两原

子距离为 3.8 Å.

优化后的本征 Pi 稳定结构如图 1(d)所示 .

Pi(D2d 001P)结构能量最低, 为本征 Pi 的基态结

构. Pi(C3v h)结构中, 优化前构造的缺陷 P间隙原

子位于距离最近的三个 In原子形成的平面中心,

同时也位于距离最近的三个 P原子形成的平面中

心; 但在优化后 P间隙原子与三个 In原子的夹角分

别为 119.5°, 124.9°和 115.5°, 位于 In原子平面内,

与三个 P原子的夹角分别为 121.6°, 115.4°, 115.9°,

没有位于同一平面, 表明 In原子对 P间隙原子

的影响更大. Pi(C1h p 001In)结构中, P间隙原子位

于两个距离 2.3 Å的 P原子中间, 与下方的 In原

子距离为 2.4 Å. Pi(D2d 001P)结构中 ,  P原子与

相邻的 P原子形成了哑铃型间隙, 两原子距离为

2.1 Å.

 

2.79 A
2.33 A

2.70 A

2.35 A

2.80 A
2.49 A

Pi(3)

2.29 A
2.29 A

2.44 A

Pi(1001In)

2.14 A

Pi(2001P)

2.9 A

Ini(In) Ini(100-split[In-P]) Ini(100-split[In-In])Ini(P)

2.7 A

(a) (b)

(d)

(c)

VIn VP

图 1    InP中不同本征点缺陷稳定结构 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 深蓝色为 In/P间隙原子)　(a) VIn; (b) VP; (c) Ini; (d) Pi

Fig. 1. Stable structures of different intrinsic point defects in InP (red balls denote In atoms, gray balls denote P atoms, and dark

blue balls denote In/P interstitial atoms): (a) VIn; (b) VP; (c) Ini; (d) Pi.
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通过对比 InP与 GaAs中间隙缺陷的本征点

缺陷结构, 可知图 1(c)所示的 InP中 Ini 稳定结构

与 GaAs中 Gai 稳定结构相似 [32], 对于本征 Pi 稳

定结构与本征 Asi 稳点结构的对比 [9], 其并没有像

Ini 与 Gai 那样相似. 这是由于 GaAs与 InP虽然

具有相似的晶体结构, 但是在原子尺寸差异上 In

原子比 P原子更大, 这些原子尺寸差异导致 In间

隙和 Ga间隙在晶格中的位置相似, 而 P间隙和

As间隙在晶格中的位置有所不同.

为了进一步验证计算的准确性, 对于每个稳定

结构, 如表 2所列, 计算了其形成能并与文献值进

行了比较分析, 计算时所用的 In和 P化学势分别

为–2.71 eV和–5.63 eV[21]. 根据分析结果可知, 计

算值与文献值之间的一致性较好, 最大误差不超

过 3%. 这表明本文中所使用的模拟参数设置是正

确的.
  

表 2    不同本征点缺陷稳定结构体系能量和缺陷形成能

汇总表
Table 2.    Summary table of energy and formation energy

for  different  intrinsic  point  defect  stable  structural  sys-

tems.

缺陷种类 结构
单位原子能量
/(eV·atom–1)

缺陷形成能
/eV

VIn — –4.150 4.176/4.18[21]

VP — –4.158 2.412/2.33[21]

Ini

Td In –4.201 3.453

Td P –4.202 3.366/3.366[21]

100-split[In-P] –4.196 4.249

100-split[In-In] –4.189 5.191

Pi

C3v h –4.220 3.622

C1hp 001In –4.222 3.336

D2d 001P –4.224 3.124/3.1[21]

 

在正常情况下, 点缺陷会引入额外的电子或引

起电子的缺失, 从而使缺陷带电, 这使得 InP晶体

中的点缺陷可能具有不同的电荷态. 缺陷的电荷态

及其能级可以控制半导体中载流子捕获和发射的

相对速率, 从而影响少数载流子器件的性能 [9]. 因

此, 对不同电荷态的点缺陷进行了研究, 通过比较

不同点缺陷电荷态的存在情况, InP中 Pi 和 Ini 通

常为+1电荷态和+3电荷态, VIn 通常为–3电荷态,

VP 通常为+1电荷态 [21]. 由于点缺陷的电荷态对

其在半导体材料中的电学性质和行为具有重要影

响, 所以对带电点缺陷的稳态结构也进行了研究.

不同电荷态的空位点缺陷稳态结构如图 2(a)

P+i P+3i

P+i P+3i
P+i

P+i P+3i
P+3i

In+i
In+i

In+3i In+3i

和图 2(b)所示, 在空位缺陷中, 周围原子向缺陷位

置靠拢. 不同电荷态的 Pi 如图 2(c)和图 2(e)所示,

可以看到  和   的稳态结构相似, 但是其与中

性 Pi 稳态结构不同 ,  其存在 Td P结构 ,  该结构

P间隙原子位于周围 P原子形成的四面体中心.

通过对比能量,  虽然   和   的稳态结构具有

极大的相似性,  但是其基态结构并不相同 ,   

(C1h p 001In)结构为  的基态, 而  稳态结构中

 (Td P)结构为基态. 不同电荷态的 Ini 结构如

图 2(d)和图 2(f)可知, 虽然与本征点缺陷相比, 它

们的部分高能亚稳态结构不同, 但是它们都具有相

同类似 Td P结构的基态. 在  稳态结构中, 出现

了  (111-split[In-P])结构, 该结构在 [111]方向

In原子和 P原子形成哑铃型间隙, In原子与 P原

子间距离为 2.4 Å.   稳态结构中,   (100-split

[In-In])相比中性点缺陷, In-In哑铃型间隙间距离

更近, 为 3.05 Å. 

3.3    点缺陷迁移机制

对于缺陷迁移过程的计算, 选定结构优化中的

基态作为研究对象, 并选取距离最近的两个同种点

缺陷的稳定结构作为初末态, 由于闪锌矿结构的对

称性, 所以只需要考虑一个方向的迁移. 对于迁移路

径的选择, 参考了 GaAs中点缺陷的迁移过程 [9,32].

V−3
In

中性 VIn 的迁移能垒图如图 3(a)所示, 位于

In空位最近邻位的 In原子首先破坏 In—P键, 然

后移动到初始状态与最终位置的中间, 由于原子间

相互作用力, 其迁移方向并不是直线, 迁移会略远

离迁移方向最近的 P原子, 然后迁移到最终位置,

形成 VIn. 这种迁移路径对应的迁移能为 1.87 eV.

对于  迁移机制的计算, 如图 3(b)所示, 相比于

中性空位迁移过程, 带电空位点缺陷引起周围原子

移动幅度更大, 随着最近邻位 In原子向最终位置

的迁移, 其距离迁移方向最近的 P原子也会随之

发生移动, 但在 In原子移向最终位置后, P原子会

复位. 对应于这种迁移路径的迁移能为 2.08 eV,

比中性空位迁移能更大. 这是由于带电缺陷与周围

的电子或空穴发生库仑相互作用, 引入额外的势

垒, 使得带电缺陷在晶体中移动时需要克服更高的

势垒, 从而导致其迁移能增加.

VP 的迁移机制如图 4所示, 中性 VP 的迁移

能垒图如图 4(a)所示, 其与中性 In空位迁移过
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程相似, 位于 P空位最近邻位的 P原子首先破坏

In—P键, 然后移动到初始状态与最终位置的中

间, 由于原子间相互作用力, 其在迁移方向会稍微

远离上方的 In原子, 最后直接迁移到最终位置, 形

成 VP, 这种迁移路径对应的迁移能为 2.19 eV. 对

V+
P于  迁移机制的计算, 如图 4(b)所示, 相比于中

性空位迁移过程, 带电空位点缺陷引起周围原子移

动幅度更大. 随着最近邻位 P原子向最终位置的

迁移, 在其迁移方向的 In原子也会随着发生移动,

但在 P原子移向最终位置后, In原子会复位. 对应于

 

Ini
+(100-split[In-P])

Ini
+(111-split[In-P])

Ini
+3(100-split[In-P])

Ini
+3(P)

Ini
+3(100-split[In-In])

Ini
+3(In)

Ini
+(P)

Ini
+(In)

Pi
+3(1001In)

Pi
+(1001In)

Pi
+3(P)

Pi
+(P)

Pi
+3(2001P)

Pi
+(2001P)

VP
+VIn

-3

(a) (b) (d)

(f)

(c)

(e)

V−3
In V+

P P+i In+i
P+3i In+3i

图 2    InP不同带电点缺陷稳定结构 (红色为 In原子, 灰色为P原子, 深蓝色为 In/P间隙原子)　(a)   ; (b)   ; (c)   ; (d)   ;

(e)   ; (f)  

V−3
In V+

P P+i In+i P+3i In+3i

Fig. 2. Stable structures of different charged point defects in InP (red balls denote In atoms, gray balls denote P atoms, and dark

blue balls denote In/P interstitial atoms): (a)   ; (b)   ; (c)   ; (d)   ; (e)   ; (f)   .
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图 3    InP中不同 In空位点缺陷迁移能垒图 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 黄色为迁移的 In原子, 绿色为迁移的 P原子)　(a) VIn;

(b)  

V−3
In

Fig. 3. Migration  energy  barrier  diagram for  different  In  vacancy  defects  in  InP (red  balls  denote  In  atoms,  gray  balls  denote  P

atoms, the yellow ball denote the migrating In atom and the green ball is the migrating P atom): (a) VIn; (b)   .
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这种迁移路径的迁移能为 2.23 eV, 比中性空位迁

移能更大. 这也是由于带电缺陷与周围的电子或空

穴发生库仑相互作用, 导致带电缺陷在晶体中移动

时需要克服更高的势垒, 从而导致其迁移能增加.

比较 P空位的迁移能和 In空位的迁移能, 发

现 P空位的迁移能大于 In空位的迁移能. 这是因

为 P原子的原子半径更小, 在相同的晶格结构中,

当形成空位时, 周围的原子会更加紧密, 周围晶格

对磷原子形成了较强的阻碍作用, 迁移这些原子需

要克服更高的能量势垒.

In+3i
In+3i In+3i

对于  的 CI-NEB计算结果如图 5所示 ,

图 5(a)为   迁移过程, 其迁移过程可分为  

In+3i In+3i In+3i
In+3i

In+3i
In+3i

In+3i

(Td P)→  (Td In)和   (Td In)→  (Td P)两

部分. 这两部分是个对称的过程, 第一部分中,  

(Td P)基态结构先迁移到图中的 2号结构达到能

量最高, 然后再移动到  (Td In)亚稳态结构, 此

过程中迁移能为 1.43 eV, 与第二部分   (Td In)

→  (Td P)迁移能相等 . 其相对位置示意图如

图 5(b)所示, 其中由于闪锌矿结构的对称性可知,

两部分迁移过程中峰位置结构, 即 2号与 4号结构

相同, 且由图 5(b)可知, 迁移路径也对称, 其迁移

过程在 (110)面上进行.

In+3i In+i
In+i In+i

与  的迁移过程不同,   迁移过程并不对

称, 其迁移过程同样可分为  (Td P)→  (Td In)
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图 4    InP中不同 P空位点缺陷迁移能垒图 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 黄色为迁移的 In原子, 绿色为迁移的 P原子)　(a) VP;

(b)  

V+
P

Fig. 4. Migration  energy  barrier  diagram for  different  P  vacancy  defects  in  InP  (red  balls  denote  In  atoms,  gray  balls  denote  P

atoms and the green ball is the migrating P atom): (a) VP; (b)   .
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In+3
i图 5    InP中   迁移能垒图 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 深蓝色为 In间隙原子)　(a) 迁移能垒图; (b) 能垒图各结构相对位置

In+3
iFig. 5.    point defect migration energy barrier diagram in InP (red balls denote In atoms, gray balls denote P atoms, and dark

blue balls denote In interstitial atoms): (a) Migration energy barrier diagram; (b) relative positions of structures in energy barrier

diagram.
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In+i In+i
In+i

In+i
In+i

In+i
In+i

In+3i In+i

和  (Td In)→  (Td P)两部分 ,  其 CI-NEB计

算结果如图 6(a)所示, 第一部分中,    (Td P)基

态结构先迁移到距离为 1.25 Å的图示峰位置对应

结构, 达到能量最高点, 然后再移动到   (Td In)

亚稳态结构, 其迁移能为 1.21 eV, 第二部分由 

(Td In)结构移动到  (Td P)结构, 迁移能明显变

小. 由如图 6(b)所示的相对位置可知,   迁移过

程并不在一个平面内进行, 迁移过程并不对称, 相

比  1.43 eV的迁移能 ,    迁移能更小 ,  仅为

1.21 eV. 这是由于+3电荷态的 In间隙具有更高

的电荷态, 它与周围原子的相互作用更强, 因此需

要更多的能量来克服相互作用, 进行迁移.

P+3i对于  的迁移过程, 其向最近邻位的迁移过

P+3i P+3i P+3i
P+3i P+3i

P+3i P+3i
P+3i

P+3i
P+3i

程与其他间隙不同, 呈现多路径迁移过程, 其 CI-

NEB计算结果如图 7(a)所示, 该迁移过程是一个

对称型的过程, 由  (Td P)→  (C1hp 001In),  

(C1h p 001In)→  (C1h p 001In)和   (C1h p 001In)

→  (Td P)三部分组成. 首先, P间隙原子由  

(Td P)结构的基态迁移 1.67 Å到   (C1h p 001In)

结构, 到达迁移势垒图的第 1个谷, 该迁移路径迁

移能为 1.00 eV. 然后,    (C1hp 001In)结构迁移

到另一个  (C1h p 001In)结构, 达到迁移势垒图

的第 2个谷, 这个过程中存在一个特殊结构, 使得

形成一个更高的峰, 该峰值结构示意图如图 7(b)

所示, P间隙原子在 [101]方向位于两个 In原子晶

格中间, 其在 [010]方向位于 P原子的正上方, 距
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In+i图 6    InP中   迁移能垒图 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 深蓝色为 In间隙原子)　(a) 迁移能垒图; (b) 能垒图各结构相对位置

In+iFig. 6.    point defect migration energy barrier diagram in InP (red balls denote In atoms, gray balls denote P atoms, and dark

blue balls denote In interstitial atoms): (a) Migration energy barrier diagram; (b) relative positions of structures in energy barrier

diagram.
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P+3i图 7    InP中   迁移能垒图 (红色为 In原子, 灰色为 P原子, 深蓝色为 P间隙原子)　(a) 迁移能垒图; (b) 迁移路径峰值对应结构

P+3iFig. 7. Migration energy barrier diagram for     point defect in InP (red balls denote In atoms, gray balls denote P atoms, and

dark blue balls denote P interstitial atoms): (a) Migration energy barrier diagram; (b) peak corresponding structures.
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P+3i
P+3i

P+3i

离其 2.06 Å. 这个位置 P间隙原子与周围原子的

相互作用更强, 因此需要更多的能量来克服相互作

用并进行迁移, 所以出现了最高的峰, 对于该迁移

过程迁移能为 0.51 eV. 最后, 第三部分迁移过程

与第一部分相对称, P间隙原子由  (C1h p001In)

结构迁移 1.67 Å到  (Td P)结构. 整个多路径迁

移过程  迁移能为 1.38 eV.

P+3i In+3i P+3i
In+3i

P+3i P+3i

通过对比  与   的迁移能垒图, 发现  

与  基态结构中间隙原子所处环境相似, 所带电

荷量相同, 但是  迁移能更小, 且  出现了多路

径迁移情况. 这是由于 P原子较小, 原子之间的相

互作用较弱, 迁移过程中需要克服的能量势垒更

低. 并且 P间隙原子更容易位于两个 In原子晶格

中间, 所以更容易形成图 7(b)所示的特殊结构, 造

成多路径迁移情况.

通过对比间隙点缺陷与空位点缺陷的迁移能,

发现间隙点缺陷迁移能明显较小, 这是由于当一个

间隙原子迁移到另一个间隙位置时, 只需要破坏少

数几个原子间的键, 而不需要像在空位迁移那样破

坏大量键, 这样减少了能量的消耗, 使间隙迁移能

更低. 

4   结　论

本文采用第一性原理方法研究了 InP材料中

点缺陷稳态结构、迁移机制及迁移能, 得到的主要

结论如下:

1) 对于空位点缺陷, 其结构简单, 仅对存在的

一种构型进行结构优化; 对于间隙点缺陷, 以九种

Pi 初始构型和八种 Ini 初始构型进行结构优化, 研

究发现, 本征 Ini 和带电 Ini 存在四个稳态结构, 本

征 Pi 和带电 Pi 则存在三个稳态结构.

2) 以各个点缺陷的基态结构为初态计算了其

迁移到最近邻位之间的迁移过程. 对于空位的迁移

过程, 发现带电空位迁移能更小, 且发现相较于

In空位, P空位的迁移能更大. 由于间隙原子迁移

时破坏的键少, 相较于空位的迁移能, 间隙迁移能

明显较小.

3) 计算带电缺陷迁移过程, 发现由于高电荷

态缺陷与周围原子的相互作用更强, 需要更多的能

量来克服相互作用, 并进行迁移, 所以高电荷态缺

陷迁移能大于低电荷态, 且对于相同结构不同电荷

态的 Ini 迁移过程, 发现了对称和不对称两种不同

P+3i的迁移机制. 此外, 研究发现了   多路径迁移机

制, 最高峰位置独特结构使得间隙原子与周围原子

的相互作用更强, 因此需要更多的能量来克服相互

作用并进行迁移.

本文的计算结果有利于揭示 InP材料中点缺

陷的迁移机制, 也为 InP材料的缺陷相关研究提供

参考.
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Abstract

As  an  important  second-generation  semiconductor  material,  indium  phosphide  (InP)  possesses  excellent

advantages such as a wide bandgap, high electron mobility, high photoelectric conversion efficiency, and strong

radiation  resistance.  It  is  considered  an  excellent  material  for  electronic  devices  in  aerospace  applications.

However, point defects generated by space radiation particles in InP electronic devices can cause their electrical

performance  to  degrade  severely.  In  this  study,  first-principles  calculations  are  employed  to  investigate  the

stable structures of point defects in InP and calculate the migration energy values of nearest-neighbor defects.

Four stable structures of In vacancies and three stable structures of P vacancies are identified by constructing

the  stable  structures  of  point  defects  in  different  charge  states.  The  migration  process  of  vacancy  defects  is

studied,  revealing  that  the  migration  energy  of  P  vacancies  is  higher  than  that  of  In  vacancies.  Moreover,

charged vacancy defects exhibit higher migration energy values than neutral vacancies. Regarding the migration

process of interstitial defects, it is found that the migration energy of interstitial defects is smaller than that of

vacancy defects. In the calculation of In interstitial migration process with different charge states, two different

migration processes are found. Besides, during the migration calculations of P interstitial, a special intermediate

state  is  discovered,  resulting  in  multiple  paths  migrating  to  the  nearest-neighbor  position  in  the  migration

energy barrier diagram. The research results are helpful to understand the formation mechanism and migration

behavior of defects in InP materials, and are important in designing and manufacturing InP devices with long-

term stable operation in space environment.

Keywords: InP, first principles, point defects, migration
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