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摘要 

我們使用傅氏紅外光譜儀量測了砷化鎵與磷化銦兩個代表性的三五族半

導體材料的遠紅外波段頻譜，並分析於頻譜中剩餘射線頻段以外，特徵譜線的

產生機制。我們使用了十一個參數的剛性離子模型計算聲子色散關係，並使用

特殊 k 點方法得到雙聲子的能態密度頻譜。藉由比對特徵譜線與能態密度頻譜

的強度、位置以及形狀，將這些特徵譜線的來源歸因於特定的雙聲子組合以及

臨界點。我們在不可約布里淵區中分析臨界點的所在位置，發現臨界點的分布

不僅限於對稱性好的對稱點與對稱線上，也存在於不可約布里淵區中的三個對

稱面上。 
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National Chiao Tung University 

ABSTRACT 

We measured and analyzed the far infrared spectra of two typical III-V 

semiconductors, GaAs and InP. The measurement was performed by an FTIR at 

room temperature. Observed features other than the Reststrahlen-band were assigned 

critical points associated with specific two-phonon combinations, according to the 

strength, position, and shape of two-phonon densities of states which were calculated 

by the 11-parameter rigid-ion model and the special-k point method. The critical 

points are related to van Hove singularities of the density-of-states spectra. We 

located the critical points in an irreducible wedge of the first Brillouin zone and 

found that the critical points responsible for most prominent features are located not 

only at high-symmetry points and lines but also on the quadrangular faces of the 

irreducible wedge.  
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一、 緒論 

1.1 背景 

兆赫波(頻率：0.1~10 Terahertz、波長：30 μm~3000 μm)波段之科學與

技術一直以來都是研究的熱門領域，因為這個波段包含多數分子之轉動

及震動頻率，可針對不同材料有良好的辨識能力，且視金屬為良好導體，

又可以穿透布料、塑膠等材料，且比起 X 光而言兆赫波為非游離性輻射，

對人體傷害較小，故具有於醫療及安檢[1]等應用之潛力。 

本實驗室致力於開發室溫兆赫波段輻射元件以及應用，先前曾應用常

見於微波元件之高電子遷移率電晶體(High Electron Mobility Transistor 

簡稱：HEMT)作為輻射波源，量測得到其遠紅外波段輻射頻譜，以及其

他光學特性如偏極等等。 

使用基於砷化鎵(Gallium Arsenide 簡稱 GaAs)基板的 n 通道 p 型高電

子遷移率電晶體(pHEMT)元件，量測得到的高解析度與低解析度輻射頻

譜，將其與半絕緣(Semi-insulating 簡稱 S.I.)GaAs 基板量測反射率反推得

到的吸收率頻譜作圖，如圖 1 所示。 



 

2 

 

100 200 300 400 500 600

 2fpHEMT res2.5cm-1

 2fpHEMT res10cm-1

 

In
te

n
s

it
y

 (
a

.u
.)

Wavenumber (cm-1
)

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 SIGaAs   res3.5cm-1

A
b

s
o

rb
a

n
c

e

 

圖 1  2-finger pHEMT 之紅外波段輻射頻譜與 S.I. GaAs 吸收頻譜，解析度

達 2.5 cm
-1以下後會因為 Febry-Perot 干涉的緣故造成頻譜上的震盪

現象。 

 

從圖 1 中我們發現，pHEMT 輻射頻譜特徵與 S.I. GaAs 之吸收頻譜特

徵頻率位置有部分對應關係，使我們懷疑量測到的訊號有許多是來自於元

件基板材料的輻射。 

為了要進一步研究與設計此兆赫波的輻射元件，我們希望先能了解材

料本身在遠紅外波段的輻射(吸收)特性。 

而在遠紅外波段，半導體材料的輻射(或吸收)特性和半導體材料本身

的聲子模態與光的交互作用有一定的關係[2],[3]。 
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1.2 目的 

為了探討材料吸收頻譜(輻射頻譜)與光子-聲子間交互作用的關係，以

及期望能幫助了解元件輻射之機制，作為未來設計元件的基礎，我們使用

傅氏紅外光譜儀，量測砷化鎵與磷化銦之紅外波段頻譜，並且分析在遠紅

外波段造成頻譜特徵的可能原因。 
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二、 原理 

2.1 聲子光子交互作用 

聲子與光子的交互作用可分為單聲子-光子交互作用以及多聲子-光子

交互作用： 

 

2.1.1 單聲子-光子交互作用 

化合物半導體材料的紅外線波段中稱為餘輝帶、強反射帶或剩餘射線

帶(Reststrahlen-Band)的波段，其頻譜特徵可由單聲子與光子的交互作用描

述，而此物理機制可以由簡諧震盪子模型解釋[4]。 

因為橫波光頻聲子(Transverse optical phonon 簡稱 TO 聲子)與光子的共

振，而使得反射率在這區間趨近於百分之百，讓光無法穿透，造成反射頻

譜與穿透頻譜這個區段有明顯的特徵。 

由考慮阻尼的簡諧振盪子的模型下可以得到其材料介電常數與頻率間

的關係式如下[4]： 

0

2

2

( )

[1 ]
TO TO

i

 
  

 


 





 

   
    
   

           (1) 

2

0 LO

TO

 

 

 
  
 

               (2) 

 :阻尼係數 TO :橫波光頻聲子頻率  
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LO :縱波光頻聲子頻率  :高頻介電常數 

1 2i      

2 2( )N n ik                 (3) 

 2 2 2

1 1 2

1

2
n                  (4) 

 2 2 2

1 1 2

1

2
k                   (5) 

2 2

2 2

( 1)

( 1)

n k
R

n k

 


 
             (6) 

利用式(1)~式(6)這些關係式可以將這個 Reststrahlen-band 區間，實驗量

測到的反射率擬合，得出四個材料參數、 TO 、
LO 、，如圖 2 中實線部

分是實驗量測到的反射率頻譜，虛線則是調整材料參數的擬合曲線。 

 

圖 2 化合物半導體材料之吸收頻譜與簡諧震盪子模擬反射率[4] 

 

2.1.2 多聲子-光子交互作用 
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在上述的剩餘射線帶外，圖 2 頻譜上也有許多特徵，造成這些特徵的

原因在文獻中大多以多聲子-光子間的交互作用解釋。 

多聲子-光子交互作用泛指兩個以上的聲子與光子間的交互作用，其物

理機制可分為以下兩類： 

1. 透過非諧效應(Anharmonicity effect)與光子交互作用，非諧效應中光

子透過激發一個虛擬的 TO 聲子作為媒介，與多個聲子進行交互作用[2]。 

2. 二階或高階的電多極效應，其機制為：當某原子偏離其平衡位置時，

會使鄰近的原子感應而產生電多極，再藉由感應電多極與光交互作用[3]。 

而本論文僅處理頻譜中，與雙聲子-光子間的交互作用相關的頻譜特徵，

以下討論雙聲子-光子間交互作用為主。 

光子與兩個聲子進行交互作用，不論機制是非諧效應或是二階以上電

偶極效應，都必須遵守能量及動量守恆，在遵守能量與動量守恆的條件下，

此交互作用可分為兩類，交互作用關係圖可表示如圖 3、圖 4，以下以非

諧效應說明： 

第一類為聲子和(phonon sum process)交互作用如圖 3：光子激發一個動

量極小(相對於晶格的布里淵區，光子的動量非常的小)的 TO 聲子後，此

TO 聲子再生成兩個動量相互抵銷的新聲子，而兩新聲子能量與初始狀態

的光子能量相同。 
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第二類為聲子差(phonon difference process)如圖 4：光子激發一個 TO

聲子後，消滅材料內原本存在之聲子，並生成一個具有較高能量，但與消

滅聲子幾乎相同動量的新聲子。 

 

圖 3 聲子和機制交互作用圖 

1 2( ) ( )h   
1 2

q q             (7) 

 

圖 4 聲子差機制交互作用圖 

2 1( ) ( )h   
2 1

q q             (8) 

吸收係數的大小與聲子能態密度有關，可以預期在能態密度大的區域會有
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比較強的吸收[5]。 

所以在討論光與兩個聲子間的交互作用時，我們考慮雙聲子的聯合能

態密度(joint density of states)較大的位置並分析之。 

 

2.2 特徵頻譜分析 

紅外波段的化合物半導體材料光譜特徵的解釋，主要就是上述的聲子

與光子間的交互作用，有實驗[5]-[8]及理論文獻[9],[10]對半導體材料的吸

收特徵做過觀察與探討。 

聲子色散關係中，考慮聲子頻率對動量空間的變化，在趨近於布里淵

區的邊界的對稱點時，聲子頻率變化相當緩慢，因此預期在對稱點附近的

聲子以及聲子組合的能態密度將會比較高。以往曾對常見晶體結構做過對

稱性分析，例如 Birman 曾對鑽石結構(diamond structure)及閃鋅結構

(Zincblende structure)的材料，推導過雙聲子及三聲子與光子的交互作用，

在高對稱點 X 、 L、W 、的選擇律[9],[10]，而早期的文獻便主要是以這

些位於對稱點的且符合選擇律的各種聲子組合與位置，作為頻譜特徵的可

能主要貢獻[5]-[8]。 

在這些高對稱性的對稱點的聲子組合以外，後來則有 Patel 將此能態密

度較大的位置分析延伸到對稱線[11]、或是 Koteles 和 Datars 針對布里淵區

的六角形面做進一步的分析[12]。 
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最近則有 Shirley 與 Lawler 將此分析拓展至整個第一布里淵區中，因

晶體對稱性可化簡為 1/48 的楔型布里淵區，該區又稱為不可約布里淵區

(Irreducible Brillouion Zone 簡稱 IBZ)，加以分析非極性晶體的常見四族半

導體：矽(Si)與鍺(Ge)，尋找其他可能貢獻特徵之聲子在動量空間的位置

[13]。 

由於屬於有極性晶體的化合物半導體尚未有完整的臨界點分析，我們

將兩個常見的代表性三五族化合物半導體：砷化鎵(GaAs)與磷化銦(Indium 

Phosphide 簡稱 InP)在 IBZ 內做完整的分析，並尋找以往文獻中沒有找到

的，其他可能對頻譜特徵有貢獻的聲子組合與動量空間位置。 
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三、 計算方法 

3.1 聲子色散關係 

3.1.1 晶體結構 

研究材料為 GaAs 及 InP 兩種三五族半導體，其晶體結構為閃鋅結構，

如圖 5 所示。 

 

圖 5 閃鋅結構，a 為晶格常數 

定義晶格向量： 

1 1 2 2 3 3+l l l l a a a a              (9) 

其中 1 2 3, ,l l l 為整數， 1 2 3, ,a a a 為單位晶格向量，直角坐標系中定義如下： 

 1 0,1,1
2

a
a ,  2 1,0,1

2

a
a , 3 (1,1,0)

2

a
a         (10) 

定義基底向量:  

( 1,2)k k r 代表兩個不同原子 

1 20, (1,1,1)
4

a
 r r              (11) 

定義倒晶格向量： 
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1 1 2 2 3 3+h h h h b b b b              (12) 

1 2 3, ,h h h 為整數且滿足 i j ij a b ， 1 2 3, ,b b b 為單位倒晶格向量： 

     
2 2 2

1,1,1 , 1, 1,1 , 1,1, 1
a a a

  
     1 2 3b b b        (13) 

 

3.1.2 動態矩陣 

考慮某原子 ( , )l k ，其平衡位置可表示為式(14):  

00

l l

k k r a r               (14) 

兩原子間平衡狀態下間距表示如式(15)： 

' ' '

' ' '0 0 0 00 0

ll l l l l l l

kk k k k k kk

 

       r a a r r a r r r      (15) 

考慮各原子自平衡位置各自獨立之位移
l

ku 後，兩原子間間距可表示為式

(16)： 

0

l l l l l l

kk kk k k

   

    r r u u             (16) 

假設此晶格位能與原子間相對位置有關，則整個晶體能量為所有原子間位能

疊加，如式(17)： 

 
1

2 kk

l l

kk

ll kk








 

   r , ( , ) ( , )l k l k            (17) 

將此能量以位移
l

ku 為底在平衡狀態下的原子位置附近作泰勒展開可得式

(18)： 

0 1 2 higher order    
           (18) 

其中位能基準可選為 0，故 0 0  ，又平衡狀態下一次展開項 1 0    
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二次項可表示如式(19)： 

 
2

2

1

2 kk

l l l l

kk kx k yl l
ll kk xy kx k y

u u
u u




 

 
  


  

 
 r          (19) 

在簡諧近似條件下，只考慮到二次項，省略高次項，則此系統的 Hamiltonian

表示如式(20)： 

 
2

21 1
( )

2 2 kk

l l l l l

k kx kk kx k yl l
l k x ll kk xy kx k y

H T V m u u u
t u u




 

 
  

 
   

  
  r   

 
 

2
21 1

2 2 kk

l

kx l l l l

kk kx k yl l
l k x ll kk xyk kx k y

p
u u

m u u




 

 
  


 

 
  r       (20) 

由 Hamilton’s classical equation of motion 式(21)、式(22)： 

l l l
l k x k x kx
kx l l

l k xkx k kx k

p p pH
u

t p m p m

 

   

   

 
  

  
          (21) 

 
21

2 k k

l l l l l

kx k k k x k yl l l l
l l k k x ykx kx k x k y

H
p u u

t u u u u


 

   

      
         

   
   

    
 r  

 
21

2 k k

ll
k yl l l lk x

k k k y k xl l l l
l l k k x y k x k y kx kx

uu
u u

u u u u


 


      

      
         

 
   

     
 r   

   
2 21

2 kk k k

l l l l l l

kk k y k k k xl l l l
l k y l k xkx k y k x kx

u u
u u u u

 
 

    

      
        

  
   

     
 r r

 
2

k k

l l l

k k k xl l
l k x kx k x

u
u u




  

   
    


 

 
 r           (22) 

可得運動方程式(23)、式(24)： 

2 2

2 2

l
l l l lkx
kx kx k kx kx

k

p
u u m u p

t t t t m t t

      
    

      
        (23) 

 
2 2

2
0

k k

l l l l

k kx kk k xl l
l k x kx k x

m u u
t u u




 

  
    

 
 

  
 r         (24) 
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以平面波方程式做為基底，帶入此運動方程式得式(25)： 

  
0

expl lkx
k x k

k

e
u i t

m
  q r            (25) 

1


q ，為平面波波長。 

而由 Born-von Karman 週期性邊界條件，得波向量 31 2
1 2 3

1 2 3

=i

hh h

N N N
 q b b b ，且

晶體之總晶格數為 3

1 2 3N N N N ， 1,2,3 1,2,30,1,..., 1h N  為整數。 

則此運動方程式可表示為式(26)： 

   
2

2

0

1
exp

kk

l l l l

kx kk kk k xl l
l k x kx k xk k

e i e
u um m

 


  

   
    


  

 
 r q r     (26) 

定義動態矩陣(dynamical matrix) ( )D q 式(27)： 

   
2

0

1
( ) exp

kk

l l l l l l

k k x kk kkl l
l k x kx k xk k

D i
u um m




   

  
    


  

 
q r q r     (27) 

將動態矩陣對角化即可得本徵頻率，對應到的就是聲子模態之特徵頻率。 

 

3.1.3 剛性離子模型 

為了將動態矩陣的矩陣元素值求出，可以經由與實驗數據擬合的經驗

模型得到。 

計算聲子特徵頻率的經驗模型有幾個代表性的模型，有力常數模型(Force 

constant models)、球殼模型(Shell model)、鍵結模型(Bond models)、和鍵結電

荷模型(Bond Charge models)等[4]，這裡選用力常數模型中早期直觀的剛性離

子模型(Rigid ion model)做為計算工具。 
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剛性離子模型只討論原子-原子間的作用力，相較其他模型來說簡單的多，

且已經能夠不錯的擬合實驗量測到的聲子能量-動量關係圖。 

我們可以將動態矩陣分為兩個部分討論：1.短距離作用力矩陣 SRD 以及

2.長距離的庫倫作用力矩陣 CD  。 

1. 短距離作用力矩陣 SRD  

考慮原子-原子間的短距離作用力，作用力的範圍可以由最鄰近原子

開始，考慮到次鄰近甚至第三鄰近或以上的原子-原子間作用力[14]。 

而常見狀況僅考慮至次鄰近的原子作用力[15]。 

圖 6 原子間相對位置示意圖 

,  : 原子 1, ,  :原子 2 

以 GaAs 為例，由圖 6，利用價立場模型(Valence Force Field Model 簡

稱 VFFM)考慮原子間位能形式假設如式(28)[15]： 

  

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

  

 

r  
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2 2 2

2 2 2 2

1 1 1

2 2 2

1 1

2 2

1 1

2 2

1

2

l l

k

As Ga As Ga As As As As Ga Ga Ga Ga

k k

Ga As Ga As Ga As

r k r k

Ga As Ga As Ga As

rr

r r r a r r a r r

k r k r

k r r k r r

k r r

     

   

     



     

 

 

     

   

   

            

   

     

  

     

 

 

1

2
rr

Ga As Ga As Ga As

k r r  
   

   

  

                 (28) 

, , , , , , , , , , ,r r rr rrk k k k k k           為彈力常數 

0
, l l

k kr r                  r r r u u r a u u a   

cos / 1/ 3 2 2 / 3           r r r r  

同理可得 , , ,r r r       。 

將位能微分後可得力常數矩陣，矩陣元素計算如下： 

首先考慮最鄰近原子如圖 7： 

 

圖 7 閃鋅結構最鄰近之原子[16] 

由圖 7 中，白色原子 1 當作觀察點，其力常數矩陣元素： 

2

11

1 1

2 1 4 4 2 2 1
= ( ) ( )

3 3 3 3 3 6
r r rr rr

x x

k k k k k k A
u u

     
            

 
   (29) 
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2

11

1 1

1 1 2 2 2 1
= ( ) ( )

3 3 3 3 6 6
r r rr rr

y x

k k k k k k B
u u

     
           

 
    (30) 

同理可得
2 2

11 11

1 11 1

, ,....
x xy z

u u u u
 

 

   
 

將矩陣整理得 

11

2

1 1

-A
x x

A B B

B B
u u

B B A




   
  

  
  
    

 ，利用同樣方法將原子1與 2, 3, 4之間的力常數矩

陣求出，可得最鄰近原子之力常數矩陣如下表 1： 

表 1 最鄰近原子力常數矩陣 

kk  'l la   矩陣 kk  'l la   矩陣 

11  

11  

(0,0,0)  

(0,0,0)  

A B B

B A B

B B A

   
 
  
 
    

 
13  

13  
(1,0, 1)

2

a  

(1,0,1)
2

a  

A B B

B A B

B B A

  
 


 
   

 

12  

12  
(1, 1,0)

2

a  

(1,1,0)
2

a  

A B B

B A B

B B A

  
 
 
 
  

 
14  

14  
(0, 1, 1)

2

a  

(0,1,1)
2

a  

A B B

B A B

B B A

 
 

 
 
   

 

再考慮次鄰近原子如圖 8： 

 

圖 8 閃鋅結構次鄰近原子[16] 



 

17 

 

矩陣元素整理如下 

2

115

51

1 1 1 2 1
=-

2 2 6 6 6
r rr

xx

k k k C
u u

   
      

 

        (31) 

2

115

51

1 1 1 2 1
=

2 2 6 6 6
r rr

zx

k k k D
u u

   
      

 
        (32) 

2

115

51

1 2 1
=-

3 12 6
r rr

yx

k k k E
u u

 
     

 
          (33) 

2

115

51

2 2 1
=-

3 3 6
r rr

yy

k k k F
u u

  
     

 
          (34) 

2

15 2

1 5

1 1 1 2 1
=-

2 2 6 6 6
r rr

x x

k k k C
u u

   
       

 
        (35) 

2

15 2

1 5

1 1 1 2 1
=

2 2 6 6 6
r rr

x z

k k k D
u u

   


     
 

        (36) 

2

15 2

1 5

1 2 1
=-

3 12 6
r rr

x y

k k k E
u u

 


   
 

          (37) 

2

15 2

1 5

2 2 1
=-

3 3 6
r rr

y y

k k k F
u u

  


    
 

         (38) 

表 2 次鄰近原子力常數矩陣 

15  
15  

(1,0,1)
2

a  C E D

E F E

D E C

  

  

  

   
 


 
    

 
111

111 
(1,0, 1)

2

a  C E D

E F E

D E C

  

  

  

  
 
  
 
   

 

16  
16  

(1,0, 1)
2

a  C E D

E F E

D E C

  

  

  

 
 
 
 
   

 
112

112 
(1,0,1)

2

a  C E D

E F E

D E C

  

  

  

  
 

 
 
  

 

17  
17  

(0,1,1)
2

a  
F E E

E C D

E D C

  

  

  

 
 
  
 
    

 
113

113  
(0, 1, 1)

2

a  F E E

E C D

E D C

  

  

  

   
 

 
 
   

 

18  
18  

(0, 1,1)
2

a  F E E

E C D

E D C

  

  

  

  
 
 
 
  

 
114

114  
(0,1, 1)

2

a  F E E

E C D

E D C

  

  

  

  
 


 
   

 

19  
19  

(1,1,0)
2

a  C D E

D C E

E E F

  

  

  

   
 
  
 
  

 
115

115 
(1, 1,0)

2

a  C D E

D C E

E E F
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110

110  
(1,1,0)

2

a  C D E

D C E

E E F

  

  

  

  
 


 
   

 
116  
116 

(1, 1,0)
2

a  C D E

D C E

E E F

  

  

  

 
 

 
 
   

 

1,2   

另外由恆等式 

 
2

0
kk

l l

kkl l
kk xx kx k xu u







   




 
 r              (39) 

求得11與 22的自身力常數矩陣如表 3： 

表 3 自身力常數矩陣 

11 
22  

(0,0,0) 
4A+8 4 0 0

0 4A+8 4 0

0 0 4A 8 4

C F

C F

C F

 

 

 

 
 


 
   

 

1,2   

最後整理得到 6x6 的短距離動態矩陣 SRD ： 

 
*

/ /

=
/ /

SR

D M S M M

D
S M M D M

   

   

 
 
 
  

         (40) 

,M M  為兩個不同原子的質量，而 ,D S 為 3x3 之矩陣，其矩陣元素如下： 

 ( ) 4 4 2 cos (cos cos ) 4 (1 cos cos )x y z y zxx
D A C q q q F q q             q  

 ( ) 4 sin sin 4 sin (cos cos )x y z x yxy
D D q q i E q q q        q  

 ( ) 4 (cos cos cos sin sin sin )
2 2 2 2 2 2

x y z x y zxx
S A q q q i q q q

     
  q  

 ( ) 4 (sin sin cos cos cos sin )
2 2 2 2 2 2

x y z x y zxy
S B q q q i q q q

     
 q  

其餘矩陣元素透過依序代換可得，例如： 

 ( ) 4 (sin sin cos cos cos sin )
2 2 2 2 2 2

x z y x z yxz
S B q q q i q q q

     
 q  
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2. 長距離庫倫力 

原子-原子間的庫倫作用力為長距離的作用力，必須將所有原子的貢獻

疊加起來，故與短距離作用力考慮少數鄰近原子不同，必須分開討論。 

其庫倫力項如下： 

   
2

2

1 2 0
exp

1

kk

C l l l l

kk kkl l
l k kx k x

C

Z Z e i
u u







  

 
   


 

 



 r q r

r

       (41) 

其疊加項因為
1

r
的關係收斂得非常慢，為了加快運算速度常以 Ewald

方法處理此疊加項[17]。 

參考 Kellermann[18]藉由 Ewald 方法處理面心結構(FCC)氯化鈉的庫

倫作用力矩陣： 

 

   

 
0

0

1
lim

1 1
lim ( ) lim ( )

1
lim

1 1
lim ( )

l l

kk

l l l l

kk kk

l l

l

i

l l
l

i il l l l

l l l l
l l

i

l l
l

il l

l l
l

e

erf E e erfc E e

e

erf E e





  

 



  



       

   

  



  





   
 



 
   
 
 



 





q r a

r r

q r a q r a

r r r r

q r a

r

q r a

r

r a

r a r a
r a r a

r a

r a
rr a

   
0

1 1
lim ( )

l l lil l

l l
l

erfc E e
    



 
   
 
 


q r a

r
r a

rr a

  (42) 

2

0

2
( ) exp( )

x

erf x t dt


  且 ( )+ ( ) 1erf x erfc x  ，因為 ( )erfc x 的特性，

 1
( )

l lil l

l l
l

erfc E e
  







q r a

r a
r a

本身在直接晶格空間收斂的很快，另外將

 1
( )

l lil l

l l
l

erf E e
  







q r a

r a
r a

轉換至倒晶格空間 
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2

2

-

4

( )

( )1

4
=

l l

l l l l l l
h h

h l l
h

l l
i

l l
l

l l
i i i

l l
h

i
E

h

erf E
e

erf E
e e d e

e e




    




  




       






   





 
  
  
 





 



q r a

q r a b r a b r a

q b
b r a

r a

r a

r a

r a

       (43) 

：單位晶格體積 

並透過選擇積分參數 E，使  1
( )

l lil l

l l
l

erfc E e
  







q r a

r a
r a

與
 

 
2

24
4

h l l
hi

E

h

e e
 


  




q b
b r a

都能收斂。 

微分後代入閃鋅結構的晶格向量 l
a 與基底向量 kr ，可以得到庫倫力的

動態矩陣： 

 

11 12

*
12 22

/ /

=
2 / /

C

C M C M M
x

D
C M M C M

  

  

 
 
 
  

        (44) 

3
11 11 11

12 12 12

8
=

3

=

xyC G H

C G H
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2
11 2

2 2

2
12 2

2 2

11

2

12

2

2

( )( )
4 exp[ ( + ) ]

( ) 4

( )( )
4 exp[ ( + ) i ( )]

( ) 4 2

2 ( ( ) ( ) ) cos

2 ( ( ) ( ) ) exp( )

2 exp(
( )

x x y y

xy

h

x x y y

xy x y z

h

x y

xy xy

l

x y

xy xy

m

h q h q
G

h q h q
G h h h

l l
H f l g l

l

m m
H f m g m

m

l
f l
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h為單位2 / a 的倒晶格向量， l為單位 / 2a 的晶格向量，
1 1 1

( , , )
2 2 2

 m l ，

= /E a 為調整參數使疊加收斂， x 為原子等效電荷參數，定義為

2 3

1 2 / ( / 2)Z Z e a  。 

完整的動態矩陣 ( ) ( ) ( )SR CD D D q q q ，一共由 11 個材料參數：

1 1 1 1 2 2 2 2, , , , , , , , , ,A B C D E F C D E F x  決定。 

將動態矩陣對角化，得到聲子模態的特徵頻率對動量空間的色散關係

( ) q 。 

 

3.1.4 計算結果 

我們參考了 Patel[11][20]以及 Shinde[19]對對 GaAs、InP 所使用的剛性

離子模型參數，可作聲子模態頻率對動量空間之色散關係如圖 9、圖 10： 
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圖 9  GaAs 聲子色散關係圖，圖中三角形為中子繞射實驗數據[21]。 

表 4 GaAs 剛性離子模型材料參數[11]，單位為 dyne/cm 

A  B  1C  
1D  

1E  
1F  

2C  
2D  

2E  
2F  x  

40770 20420 3280 2580 -8000- 8400 3080 9470 -7000 -17580 4330 

22 221.158 10 ( ), 1.244 10 ( )Ga AsM g M g       
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圖 10  InP 聲子色散關係圖，圖中三角形為中子繞射與拉曼數據[22]。 

表 5 InP 剛性離子模型材料參數[19][20]，單位為 dyne/cm 

A  B  1C  
1D  

1E  
1F  

2C  
2D  

2E  
2F  x  
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37000 15000 6000 9000 -9120 -19250 2600 100 3400 3250 6190 

22 221.907 10 ( ), 0.514 10 ( )In PM g M g      

 

色散關係圖如：圖 9、圖 10，位於右側的縱軸 Wavenumber，是在

遠紅外波段的習慣用法，表示該頻率對光子的波數。 

另外，閃鋅結構中的聲子色散關係 ( ) q 因為單位晶格中有兩個構成

原子，所以一共有六條聲子支(phonon branch)，這裡將這六條聲子支由頻

率低到高稱為 1 2 6, ,...,   ，雙聲子的聯合能態密度即這六條聲子支的兩兩

組合，分別考慮聲子和與聲子差兩種機制： 

聲子和的機制組合 ; , 1,2,...6i j i j   且 i j 共有 21 種，由於時空

反演對稱性(time-reversal symmetry)的關係，當存在一聲子 ( ) q 則有相對

應的具相反動量、但相同能量之聲子 ( ) q ，且晶體具有倒轉對稱性

(Inversion symmetry)， ( )= ( )  q q ，所以考慮聲子和的聯合能態密度時，

直接由相同q點的不同聲子支的組合即符合動量守恆。 

另外，聲子差的機制組合 ; , 1,2,...6i j i j   且 i j ，考慮的方法與

聲子和機制類似，但是不存在自身以外動量完全相等的聲子，在不考慮

與自身相同的聲子相消的狀況下，共有 15 種聲子組合。 

 

3.2 聲子能態密度 

3.2.1 特殊 k 點積分 
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聲子能態密度由定義表示為式(45) 

3

B.Z.

V
. . .= ( ( ) - )

(2 )
D O S d  

  q q          (45) 

其中需處理三維的布里淵區內之積分，如果單純在布里淵區內均勻取

點，則為了要有很高的精準度必須在整個布里淵區內取樣非常多的點將使

計算非常緩慢。 

由於晶格具有對稱性的關係，聲子在反晶格空間的色散關係亦滿足晶格

對稱性，而有相當大的重複性，利用這種重複性可以化簡此三維積分問題，

使用在布里淵區內較少的取樣點來加快計算速度，這種在布里淵區內取的

少數點稱為平均值點[23]或是特殊 k 點[24]。 

3 3
1B.Z.

V V
. . .= ( ( )) ( ( ))

(2 ) (2 )

n

i i

i

D O S d f     
  

   q q q   (46) 

if 為對應動量空間點 iq 之權重。 

最早提出這個方式的是Baldereschi[23]，稱為平均點方法，後來Chadi 和

Cohan 提出在 IBZ 由晶體的對稱性取更多 iq 點的方法，進一步的提高此方

法的準確性[24]，但由於 Chadi 和 Cohan 的方法需要用到對稱群的方式產

生更多的動量空間點，在分析不同的晶體結構時每次都需要重新分析，而

Monkhorst 與 Pack(簡稱 M-P)提出了更具一般性的特殊 k 點取法[25]。 

這裡的特殊 k 點積分法所使用的反晶格空間點是使用 M-P 的方法，沿

著倒晶格向量 1 2 3, ,b b b 在 IBZ 內平均取點，並計算權重。 
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圖 11 閃鋅結構第一布里淵區以及不可約布里淵區 Irreducible Brillouin Zone 
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而在對稱線上的點 iq 之比重可以透過計算平面的夾角獲得如下： 

 

 

       1 1

:1/ 6;  :1/ 4;  :1/ 8;  :1/ 4;

:1/ 4; :1/ 4; :1/ 4;

: cos 1/ 3 / 2 ;  : cos 1/ 3 / 2

L LK

L LU Z S

L KW L UW  

  



 

對稱面上的點 iq 之比重為 1/2 
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IBZ 內取點 iq 的權重須滿足 1i

i

f  ，依 iq 所在位置將其比重除以總點

數即得對應取樣點 iq 之權重
if ，這裡使用的總 iq 點數 82*10 。 

 函數則用一個半高寬足夠窄的 Gaussian 函數近似之。 

 

3.2.2 計算結果 

利用上述特殊 k點的方式處理三維布里淵區內的積分，可以得到GaAs、

InP 之聲子能態密度圖，為了與量測得到的實驗光譜做比對，橫軸將頻率

轉換以 Wavenumber 作圖，分別計算 GaAs 與 InP 之單聲子與雙聲子能態

密度如圖 12-圖 15： 
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圖 12  GaAs 單聲子能態密度 
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圖 13 GaAs 聲子和與聲子差聯合能態密度 

0 50 100 150 200 250 300 350
0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

 

 

D
e

n
s

it
y

 o
f 

s
ta

te
s

 (
a

.u
.)

Wavenumber (cm-1)

 

圖 14  InP 銦單聲子能態密度 
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圖 15  InP 聲子和與聲子差聯合能態密度 
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四、 實驗與分析 

4.1 頻譜量測 

4.1.1 實驗架設 

實驗所使用的樣品為雙面拋光的半絕緣(S.I.)無摻雜 GaAs 與摻雜鐵(Fe)

的 InP 之 2 吋晶圓 1/4 切片，厚度為370 5 um 。 

頻譜量測所使用之儀器為傅氏紅外線光譜分析儀(FTIR)，型號為

Bruker IFS 66v/S，如圖 16： 

 

圖 16  FTIR Bruker IFS 66v/S 主腔體 

利用其內建中紅外光源、鏡組及反射率量測模組(圖 17)與穿透率量測

模組(圖 18)來量測得到實驗樣品的輻射頻譜。 
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圖 17 反射率量測模組，紅色箭頭為光行進方向 

 

圖 18 穿透率量測模組，紅色箭頭為光行進方向 

其架設示意圖可表示如圖 19： 

入射角 11 度 
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圖 19 架設示意圖 

在反射模組的架設下，量測得到的頻譜可表示如下式： 

s sys sample( ) ( ) Response (ω) ( )S I R             (47) 

sample ( )S  ：量測信號 

s ( )I  ：光源頻譜  

sysResponse (ω)：系統響應 

sample ( )R  ：樣品反射率 

為萃取樣品的反射頻譜，我們可以使用金(Au)作為參考值，因為金在

這個遠紅外的波段，其反射率非常接近 1。 

Au s sys Au( ) ( ) Response (ω) ( )S I R            (48) 

sample sample

sample Au

Au Au

( ) ( )
( ) ( )

( ) ( )

S S
R R

S S

 
 

 
          (49) 

同理，為萃取樣品的穿透頻譜，則使用空的樣品架，直接利用光源當

作參考值。 

光源 

 

干涉鏡組 

麥克森干涉儀 

反射(穿透)模組 

樣品 

偵測器 

DTGS 

電腦 

快速傅立葉轉換 

FTIR 腔體 
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4.1.2 量測結果 

經萃取後得到的樣品反射率與穿透率輻射頻譜圖如圖 20 所示： 
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圖 20 GaAs 之穿透頻譜與反射頻譜，解析度為 13.5cm  

由圖 20可見 269~293
1cm
為 Restsrahlen band 的特徵，光無法在此

波段穿透，且反射率趨近於 1。 

可利用單聲子的簡諧振盪模型擬合出材料參數如表 6、表 7： 

表 6 GaAs 單聲子簡諧震盪模型擬合參數 

  TO  (cm-1) 
LO  (cm-1)    

11 268.9 292.5 1.8 
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圖 21 InP 之穿透頻譜與反射頻譜，解析度為 13.5cm  

表 7 InP 單聲子簡諧振盪模型擬合參數 

 TO  (cm-1) 
LO  (cm-1)    

9.5 306.5 346 0.7 

 

4.2 分析 

樣品為兩面拋光，考慮正向入射的情況下，量測到的反射率由多重

反射的結果可表示如下[26]： 

 
2

2 2
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e
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e

















             (50) 
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 2
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1 (1 2 )

1

d
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e
R

e





 







 



           (51) 

實驗量測穿透率T 與量測反射率R與樣品厚度d  ，可推得此材料的

吸收係數與樣品表面反射率
2

1

1

n

n


 
  

 
。 

這裡作的假設為小角度的入射可近似為正向入射的結果，則利用式

(50)與式(51)可求得吸收係數頻譜如圖 22： 
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圖 22 GaAs 之吸收係數頻譜與雙聲子聯合能態密度圖，綠色遮蔽處是因為

穿透率量測的誤差，使得其吸收係數頻譜計算上不可信的區域。 
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圖 23 式(51)與式(52)在不同的T 與R狀況下的二次曲線 

 

這裡稍微探討使用式(51)與式(52)求得吸收係數頻譜的正確性。 

將式(51)與式(52)對與 de  作圖 23，黑色線與紅色線分別為 0.5R 

時、 0.9R  時式(52)的二次曲線，藍色線與紫色線分別為 33 10T   與

43 10T   時式(51)的二次曲線，式(51)與式(52)的二次曲線交點即為聯立

解。 

從圖 23中可以發現，當實驗量測的穿透率T 接近於 0時，聯立之解 de 
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的誤差將隨反射率增加而快速增加，吸收係數為ln( )de  的函數，在 1de  

的情況下，對於 de  的變化十分敏感，將使推得之吸收係數有相當大的誤

差，且實驗量測的穿透率最小值受雜訊影響在 3 410 ~10  之間變化，所以在

頻譜特徵的判別上只考慮 3 410 ~10T   的其他區域。 

接著描述我們判斷臨界點位置的方法與吸收頻譜的方式： 

由於能態密度又可表示為： 

 
3 3

B.Z. S

V V
. . .= ( ( ))

(2 ) (2 ) ( )

dS
D O S d



  
  

 
 q q

q
   (52) 

當 ( ) q 趨近於 0，會使得能態密度在頻譜上出現不連續的奇異點

(singularties)，所以利用此項1/ ( ) q 來判斷聯合能態密度的奇異點，我們

將聲子支的組合作梯度運算後取絕對值，聲子支組合在滿足 IBZ 中的

( ) q 趨近於 0 的點q稱為臨界點(critical point)。 

由於吸收係數頻譜與能態密度頻譜之間具有轉換關係，在只考慮在吸

收係數的頻譜上觀察到的特徵位置時，該頻譜特徵位置的頻譜強度與形狀

可能是該特徵附近的各個能態密度上的奇異點的貢獻總和，這些奇異點可

能是針尖狀或轉折狀，所以我們把這些特徵歸因於特徵附近的奇異點，以

及對這些奇異點有貢獻的臨界點。 

另外能態密度的強度則受色散關係所影響，當能態密度越大則代表聲

子的色散關係在該奇異點附近變化越小、越平緩，我們認為吸收頻譜上的
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特徵應為能態密度大的針尖狀奇異點為主要貢獻，並且由該奇異點附近的

其他造成轉折狀奇異點的臨界點作為該特徵的形狀與強度的修正。 

撇除 Reststrahlen-band 附近以及吸收係數誤差大的區域，在 GaAs 的

吸收頻譜(圖 22)可以觀察到 3 個較為明顯，位於(333,442,524 cm
-1

)的特徵

譜線，將這些吸收強度強的特徵頻率分為第一類，由頻率低至高標註為

S1,S2,S3，另外有其他 7 個強度較弱的吸收特徵頻率，將這些特徵同樣依

頻率低至高標註為 W1,W2…W7，為了標註這些吸收頻譜上的特徵主要是

哪一種聲子支的組合以及臨界點為主要貢獻，將個別聲子支組合的聯合能

態密度作圖如圖 24，並且對吸收係數頻譜上三個吸收強度比較強的特徵

做敘述： 
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圖 24 GaAs 之個別雙聲子組合聯合能態密度圖 

以下的臨界點位置單位為2 / a 。 

S1 特徵的位置(333 cm
-1

)附近有兩個針狀的奇異點，這裡由能態密度
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的大小決定，將主要貢獻標記給 4 2  位於(334 cm
-1

)的針狀奇異點，臨界

點為(0,0.7,0)，而相近的轉折狀奇異點(332 cm
-1

)有位於對稱面上的臨界

點(0.2,0.8,0.2) LUX 、(333 cm
-1

)有位於對稱點W 的臨界點，以及(336 cm
-1

)

有位於對稱線(0.5,0.9,0.1)Q的臨界點，這些其他奇異點可能對 S1 特徵的形

狀以及強度有所修正。 

另外在此特徵附近亦有其他聲子支的組合有相近的奇異點，可能對這

個特徵有所貢獻，如(332 cm
-1

)有
6 1,2  ，臨界點在對稱線(0.25,0.25,0.25)、

(333 cm
-1

)有
5,6 1,2  臨界點在對稱點X、

6 1  則有兩個臨界點在對稱線上

(0.38,0.38,0) ,(0.5,0.5,0) 、(334 cm
-1

)有
4,5 1,2  ，臨界點位於對稱線

(0,0.7,0)、(338 cm
-1

)也有
6 1  在對稱線(0.2,1,0.2)S 上的貢獻。 

Koteles 和 Datars 將其頻譜上特徵(332 cm
-1

)標註於
5,6 1,2 ( )L  [7]，

Cochran將頻譜上(333 cm
-1

)的位置標註
1TO TA  沒有標註臨界點位置[6]，

而Patel將此特徵標記於 ( )TO TA X [11]，可能由於模型的差異使得Koteles

和 Datars 與我們及 Patel 的標註有所差異，但除了與 Patel 相似的對稱點X

的標註以外，我們另外發現了許多位於對稱點W 、對稱線、Q、、、

S以及對稱面 LUX 的其他臨界點。 

S2 特徵(442 cm
-1

)附近較高能態密度的地方有 5 3  在(455 cm
-1

)及

(457 cm
-1

)的轉折狀奇異點，臨界點分別位於對稱線(0.5,0.8,0.2)Q 和對稱面

(0.3,0.8,0.3) LUX ，雖然有(467 cm
-1

)的針尖狀奇異點，但是我們依照吸收
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係數頻譜的形狀，仍然將這個部分歸因於 5 3  為主要的貢獻，(467 cm
-1

)

的奇異點則將其當作造成 W5 特徵的原因。 

另外在這個特徵附近有其他來自較低能態密度奇異點的貢獻，(446 

cm
-1

)、(448 cm
-1

)臨界點分別位於對稱點L與對稱點 ,K U 。 

與其他文獻比較則有 Koteles 和 Datars 的吸收頻譜觀察到的特徵

(446.5 cm
-1

)並將其標註於對稱面
5 3( )hex  [7]，Patel 則將其標註給位於對

稱線 2( )LO LA L 的貢獻[11]，Cochran 則將其頻譜上量測到的特徵(442 cm
-1)

標註於 3

2TO LA 而沒有標註臨界點位置[6]。 

S3 特徵(525 cm
-1

)將主要貢獻標記給
6 5  的針狀奇異點(526cm

-1
)，而

其臨界點位於對稱點W，另外有轉折狀奇異點(524cm
-1

)位於對稱面的臨界

點(0.3,0.7,0.3) LUX 。 

Koteles和Datars的吸收頻譜觀察到的特徵稍微偏移，位於(531 cm
-1

)，

並將其標註於
6 5( )hex  [7]，Patel 則將(531 cm

-1
)標註於

6 1W W [11]，而

Cochran將其吸收頻譜特徵(523 cm
-1

)標註給
12TO，沒有標註臨界點位置[6]，

Patel 則另外將(523 cm
-1

)標註於
1 2IO TO   [11]。 

除了與 Koteles 和 Datars 可能因模型誤差而不同外，這裡與 Patel 的分

析也出現了不同，可能是因為在對稱線上的微分局域最小值並不是整個

IBZ 內的微分局域最小值，使得我們沒有觀察到位於對稱線的
6 5  組

合。  
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GaAs 各吸收係數頻譜特徵與雙聲子的聯合態密度奇異點之對應關係，

整理如表 8。 

表 8  GaAs 吸收係數頻譜特徵與奇異點之臨界點分析 

特

徵 

位置 

(cm-1) 

主要

貢獻

組合 

奇異

點 

(cm-1) 

臨界點 其他文獻 

S1 333 4 2   334 (0,0.7,0)   1

5,6 1,2 ( )L   
2( )TO TA X  

3

1TO TA  

   332 (0.2,0.8,0.2) LUX  

   332 (0.25,0.25,0.25)  

   333 X  

   333 (0.38,0.38,0)  

   333 (0.5,0.5,0)    

   333 W  

   336 (0.5,0.9,0.1)Q  

   338 (0.2,1,0.2)S 

S2 442 5 3   455 (0.5,0.8,0.2)Q  1

5 3( )hex   

   457 (0.3,0.8,0.3) LUX   

   446 L  2( )LO LA L  

   448 U  3

2TO LA  

   448 K   

S3 525 6 5   526 W  1

6 5( )hex   
2

6 1 1 2,W W IO TO     
3

12TO  
4

1,22 ( )TO L  

   524 (0.3,0.7,0.3) LUX  

W1 161 6 2   155 W  1

1,2 1,22 ( ),2 ( )X    

2

22TA  
4

22 ( )TA   
   157 X  

   160 (0,0.75,0)  

W2 174 6 2   174 (0,0.75,0)  1

5,6 1,2 ( )X 
1

4,5,6 1,2( )  
1

5 1( )hex   

   175 (0,0.9,0)  1

6 1( )hex   

   176 X  2( )TO TA X  

   179 L   

W3 208 6 1   201 (0.5,0.8,0.2)Q  1

5,6 1,2 ( )L   

2( )TO TA L     197 L  

   198 W  
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W4 411 4 3   422 W  1

4 3   

22 ( )LA L     412 L  

   412 W  

W5 453 6 3   467 (0.38,0.74,0.38) LU  2( )LO LA X  
3

1TO LA     458 X  

   461 W  

   465 L  

W6 496 6 4   499 L  1

42 ( )X   

2( )LO TO L  
3

1TO LO  
4

1,22 ( )TO X  

W7 510 52  510 W  1

5,6 4 ( )L   

   508 (0,0.75,0)  
1

5,6 4( )X   

   509 X  22 ( )TO X  
2

22TO  
3

22TO  
4

1,22 ( )TO X  

* 

吸收強度比較弱的 7個特徵位置依同樣的判斷標準標註其主要貢獻奇

異點、臨界點以及其他貢獻奇異點、臨界點。 

在這裡對實驗觀察到的 GaAs 吸收係數頻譜特徵做個小結： 

1. 在我們的研究中發現了對於能態密度奇異點有貢獻的其他臨界點位置，

這些位置不侷限在於 Patel 所分析的對稱點、對稱線、以及 Koteles 和

Datars 所分析的 ( )hex LKWU 對稱面上，而有來自於對稱線Q LKWU 、、

、、S以及來自 IBZ 的其他對稱面 LUX 的臨界點貢獻，但在觀察到

的幾個頻譜上的特徵，有貢獻的臨界點仍大多來自對稱點或線。 

                                                 
*
 

1
 參考文獻[7]; 

2 參考文獻[11]; 
3
 參考文獻[6]; 

4
 參考文獻[8] 
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2. 與 Koteles 和 Datars 的部分標註可能來自於使用的模型不同，聲子色散

關係的計算上有所差異，而使得臨界點的位置有所不同。 

3. 由表中可以發現，在 GaAs 材料中，對稱點W 、L、X 有許多貢獻，這是

因為在我們的聲子色散關係計算中，在這些對稱點附近的聲子支在動量

空間的變化都是平緩的，而這也是合乎預期的結果，而除了W 主要貢獻

針尖狀的奇異點外， L與 X 則多貢獻轉折狀的奇異點。 

我們以同樣的方式分析 InP 材料的吸收係數頻譜，由圖 25 觀察，吸

收係數與聯合能態密度頻譜中可以發現除了 InP 與 GaAs 相同有

Reststrahlen-band 造成的特徵區域以外，520 cm
-1 

~ 600 cm
-1間亦有一段沒

有雙聲子的能態密度區域與吸收係數較低的區域，在這個區域之後出現了

三個較為明顯的頻譜特徵。 

這個在吸收係數頻譜上與能態密度頻譜上都能觀察到的空乏區域與

明顯特徵，是 GaAs 與 InP 這兩種材料的主要差異處。 
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圖 25  InP 之吸收係數頻譜與雙聲子聯合能態密度圖，綠色遮蔽處為考慮

實驗上穿透率誤差導致吸收係數計算不可信的區域。 

 

InP 與 GaAs 的單位晶格中有兩個構成原子，而 InP 兩個構成原子間

質量相差大的材料，與 GaAs 兩構成原子間質量相近的材料最大的不同，

由於構成原子質量相差的大小，主要有兩個影響： 

1. 當構成原子質量相差大時，光頻聲子與聲頻聲子之間的頻率差距大，光

頻聲子與聲頻聲子之間空乏的區域變大，便使得光頻聲子支之間的組合

頻率與其他聲子支的組合頻率之間差距拉大，而出現低雙聲子能態密度
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的區域，也由於這區域的雙聲子能態密度很小，使得這區間的吸收係數

也非常的小，而不會像 GaAs 等兩構成原子質量相近的材料，其雙聲子

的聯合能態密度與吸收係數頻譜中幾乎沒有空隙。 

2. 當構成原子質量相差大時，光頻聲子支在動量空間頻率變化較小，使得

與光頻聲子支的能態密度高，也使得相關的雙聲子組合能態密度高，由

於雙聲子的能態密度高使吸收較為顯著，也連帶使得吸收係數頻譜之特

徵較為明顯。 
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圖 26  InP 之個別雙聲子組合聯合能態密度圖 

與 GaAs 的處理方式相同，我們將吸收係數頻譜與能態密度頻譜比對
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將特徵分兩類，標註為 S1,S2…S5，其餘的特徵則標註為 W1,W2…W6。 

特徵 S1(376 cm
-1

)主要貢獻標註為
4 1  ，其針尖狀的奇異點(377 

cm
-1

)的臨界點位於對稱線(0.54,0.54,0)、(0.68,0.68,0)以及對稱面上

(0.28,0.68,0.28) LUX 等三點，且附近有臨界點位於對稱點W 、L的兩個轉

折狀奇異點。 

Bedel 將頻譜上(375 cm
-1

)的特徵，主要貢獻的聲子組合及臨界點標

註為
4,5 1,2 ( )L  [27]，Koteles 和 Datars 在這附近則有特徵(369 cm-1)標註為 

4,5 1,2 ( )L  另外也有特徵(382 cm-1)標註
4,5 1,2 ( )hex  [28]，且 Alfrey 和

Borcherds 的譜線特徵(382 cm-1)標註為 ( , )LO TA X L [29]。 

特徵 S2(400 cm
-1

)正好位於兩個針尖狀的奇異點(390 cm
-1

)與(405 

cm
-1

)附近，這裡將造成這個特徵的可能貢獻，標註給
5 1  以及

4 2  的

聲子組合。 

5 1  的針尖狀奇異點(390 cm
-1

)臨界點位於對稱點X 、K 以及對稱

線 (0.18,1,0.18)S ，也有轉折狀奇異點(394 cm
-1

)位於對稱點W 的貢獻。 

4 2  分別有針狀奇異點位於(390 cm
-1

)和(405 cm
-1

)，在對稱點X 上

4,5 與 1,2 分別為簡併模態，所以
4 2  也有(390 cm

-1
)奇異點，另外(405 

cm
-1

)的臨界點則位於對稱點W 和對稱線(0.5,0.88,0.12)Q。 

Bedel 將其頻譜特徵(401 cm
-1

)標註於
6 1,2 ( , )L X  [27]，Koteles 和

Datars 將其頻譜特徵(405 cm
-1

)標註於
6 1( )hex  [28]，Alfrey 和 Borcherds
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的譜線特徵(401 cm
-1

)沒有標註[29]。 

特徵 S3(468 cm
-1

)依照吸收頻譜上的形狀與位置，可能由兩個有較高

能態密度的聲子組合
4 3  與

5 3  造成。 

4 3  有兩個能態密度較大的轉折狀奇異點(479 cm
-1

)臨界點

(0.5,0.76,0.24)Q和(480 cm
-1

)臨界點(0.36,0.72,0.36) LUX ，和一個能態密度

較低的轉折奇異點(483 cm
-1

)臨界點為對稱點W ，
5 3  則有尖的奇異點

(484 cm
-1

)臨界點位於對稱點L。 

Bedel 將其頻譜特徵(465 cm
-1

)標註於
5 3( , )K W  [27]，Koteles 和

Datars 將其頻譜特徵(467 cm
-1

)標註於
4 3( )hex  、(472 cm

-1
)標註於

4 3(~ )hex  、(476 cm
-1

)標註於
5 3(~ )hex  [28]，Alfrey 和 Borcherds 的

譜線特徵(463 cm
-1

)沒有標註[29]。 

特徵 S4(626 cm
-1

)由
5 4  為主要貢獻，針尖狀奇異點(627 cm

-1
)之臨

界點 (0.5,0.88,0.12)Q與W ，和特徵 S4 有相似的組合與臨界點，推測影響

這兩個特徵的聲子支為 4 ，在這兩個奇異點附近變化較為緩慢。 

此外也有來自轉折奇異點(626 cm
-1

)位於 (0.54,0.54,0)的對稱線臨

界點以及(629 cm
-1

)位於 (0.31,0.66,0.31) LUX 面上的臨界點貢獻，另外有

相近的另外兩個聲子支組合
42 在轉折奇異點(625 cm

-1
)有位於對稱面上的

臨界點(0.25,0.57,0.25) LUX 以及 4,52 在轉折奇異點(630 cm
-1

)有位於對稱點

L 的臨界點。
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Bedel 的標註為
4,52 ( )L 以及

52 ( , )K W [27]，Koteles 和 Datars 則將其頻

譜(618 cm-1)標註於
5 4 ( )K  [28]。 

特徵 S5(655 cm
-1

)，在這附近有與 GaAs 相似的高能態密度，但由不

同的聲子支組合所貢獻，這可以由兩個材料的色散關係圖看的出來，GaAs

的
4 變化相較於 InP 的來得劇烈，而儘管 InP 的

5 十分平緩，但
6 與

4 的

變化則隨著波向量 iq 而有相反的趨勢，這樣的變化趨勢使得兩者組合的能

態密度更高。 

InP 在這個特徵的主要貢獻為
6 4  的奇異點(655 cm

-1
)，但是這個奇

異點有非常多的臨界點所貢獻：、(0.74,0.74,0)、L、(0.26,0.55,0) KWX 、

(0.46,0.62,0.35)nearQ、(0.34,0.71,0.34) LUX 、X、(0.48,0.48,0)、(0,0.72,0)。 

此外雖然有
6 5  在奇異點(655 cm

-1
)與

6 4  相似的臨界點貢獻，

但由於
6 4  本身的高能態密度，

6 5  在此特徵的貢獻應非常微弱。 

Bedel 將這個特徵標註於
6 4,5( , , )L X   [27]，Koteles 和 Datars 則將

其頻譜特徵(659 cm
-1

)標註於
4,52 ( )X 、

52 ( )hex 、
6 4,5( )X  、

6 4 ( )hex  、

6 5( )   、
62 ( )X [28]。 

針對幾個觀察到的特徵，在 InP 材料中我們同樣有發現文獻中沒有

標註的其他位於對稱線、、Q、以及對稱面 KWX 、 LUX 等等的臨

界點可能對頻譜特徵貢獻。 

最後將觀察到的特徵與分析一併整理如下表： 
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表 9  InP 之吸收係數頻譜特徵與奇異點分析 

特

徵 

位置 

(cm-1) 

主要貢

獻組合 

奇異點 

(cm-1) 

臨界點 其他文獻 

S1 376 4 1   377 (0.68,0.68,0)  1,2

4,5 1,2( )L   

   378 (0.54,0.54,0)  2

4,5 1,2( )hex   

   379 (0.28,0.68,0.28) LUX  3( , )LO TA X L  

   382 L   

S2 400 5 1   390 X  1

4,5 1,2 ( )X   

   390 (0.18,1,0.18)S  2

4 1( )hex   

   390 K   

   394 W   

  4 2   405 W   

   405 (0.5,0.88,0.12) Q   

S3 468 4 3   479 (0.5,0.76,0.24)Q  1

5 3( , )K W   

   480 (0.36,0.72,0.36) LUX  2

4 3( )hex   

   483 W  2

5 3(~ )hex   

  5 3   484 L   

S4 626 5 4   626 (0.54,0.54,0)   1

4,52 ( )L   

   627 W  1

52 ( , )K W  

   627 (0.5,0.88,0.12) Q  2

5 4( )K   

   629 (0.31,0.66,0.31) LUX   

S5 655 6 4   654   1

6 4,5( , , )L X     

   655 (0.74,0.74,0)  
2

4,52 ( )X  

   655 L  2

52 ( )hex  

   655 (0.26,0.55,0) KWX  2

6 4,5( )X   

   655 (0.46,0.62,0.35)~Q  2

6 4( )hex   

   655 (0.34,0.71,0.34) LUX  2

6 5( )    

   655 X  2

62 ( )X  

   655 (0.48,0.48,0)   

   656 (0,0.72,0)   

W1 136 12  136 X   1

1,22 ( )X  

   139 (0.3,0.9,0.3) LU  1

12 ( )K  

   139 (0.67,0.67,0)  2

1,22 ( )X  

     2

12 ( )hex  

W2 165 5 3   149 (0.39,0.73,0.39) LUX   1

12 ( )W  

   148 (0.50,0.70,0.30)Q  2

4 3( )hex   
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   147 L   

W3 191 6 3   169 (0.64,0.64,0)  1

1 2 ( )K   

   169 W  2

5 3( )hex   

   175 (0.36,0.72,0.36) LUX  2

4 1( )hex   

   176 (0.5,0.73,0.27) Q   

W4 440 6 2   447 (0.65,0.65,0)  1

6 2( , )K W   

     2

6 2( )hex   
W5 497 6 3   503 W  1

6 3( , )K W   

   508 L  2

6 3( )hex   

W6 684 62  679 L  1

62 ( , , )L K W  

   685 (0.23,0.56,0.23) LUX   

   688 (0.40,0.40,0)   

†
 

總結一下 InP 吸收係數頻譜中的特徵觀察與分析結果： 

1. 在 InP的分析結果中，我們也發現了其他 IBZ 內位於對稱線、、Q、

LU 與對稱面 LUX 、LKWU 的臨界點，這些新找到的臨界點也可能對

頻譜特徵有所貢獻。 

2. 與頻譜特徵對應的能態密度奇異點之臨界點分析中，位於對稱線與

對稱點 L的臨界點貢獻量比較多，而位於對稱點 X 、W 的臨界點則大

多為貢獻轉折狀奇異點，非主要貢獻臨界點。 

  

                                                 
†
 

1
 參考文獻[27]; 

2 參考文獻[28]; 
3
 參考文獻[29]; 
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五、 結論 

我們量測了兩個晶體結構相同的三五族半導體材料GaAs與 InP的反射與

穿透頻譜，並推得吸收係數頻譜，並且將吸收係數頻譜與雙聲子聯合能態密度

做比對，列舉了觀察到的與聯合能態密度有關聯性的特徵頻率位置，這些觀察

到的特徵頻率位置都與以往的文獻有許多一致的地方。 

針對這些特徵頻率，做附近的能態密度奇異點分析，標註出吸收係數頻

譜特徵主要貢獻的聲子組合以及臨界點位置。 

另外我們將奇異點與雙聲子支組合的臨界點分析由對稱點、對稱線以及

第一布里淵區中的單一對稱面拓展到不可約布里淵區 IBZ所包含的所有對稱點、

軸、面以及內部空間。 

在我們的分析結果中，除了有位於對稱性高的對稱點與對稱線上的臨界

點以外，發現了在 IBZ 另外三個對稱面上的其他臨界點。 

而 GaAs 與 InP 兩種材料除了吸收係數頻譜的特徵明顯與否不同之外，因

為單位晶格構成原子的質量差距大小不同，有著不同類型的聲子色散關係、能

態密度頻譜，也讓這兩個材料的臨界點在動量空間中有不同的分布，GaAs 的臨

界點主要位於個對稱線與對稱點上，IBZ 的對稱面上分布比較少，InP 則是有較

多來自 IBZ 對稱面上的臨界點分布。  
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附 錄 一       

表 10  GaAs 奇異點分析，奇異點單位(cm-1)、臨界點單位(
2

a


) 

奇異點 聲子組合 臨界點 奇異點 聲子組合 臨界點 

130 3 1   (0.50,0.85,0.15)Q  189 1 2   W  

131 3 1   (0.30,0.87,0.30)~ LU  266 1 3   (0.50,0.74,0.26)Q  

133 3 1   W  267 1 3   (0.35,0.74,0.35)~ LU  

144 3 1   L  268 1 3   L  

86 3 2   (0.50,0.90,0.10)Q  278 1 3   W  

90 3 2   W  289 1 4   W  

98 3 2   (0.25,0.77,0.24) LUX  293 1 4   (0.7,0.7,0)  

144 3 2   L  302 1 4   L  

144 4 1   W  311 1 4   (0.35,0.35,0)  

152 4 1   (0.17,1,0.17) S  320 1 4   (0.3,0.4,0.3) LUX  

174 4 1   (0,0.74,0)   334 1 4   (0,0.7,0)   

179 4 1   L  321 1 5   L  

100 4 2   W  328 1 5   W  

112 4 2   (0.7,0.7,0)  333 1 5   X  

174 4 2   (0,0.74,0)   334 1 5   (0,0.7,0)   

179 4 2   L  321 1 6   L  

174 5 1   (0,0.77,0)   321 1 6   (0.3,0.3,0.2) LK  

176 5 1   X  332 1 6   (0.26,0.26,0.26)   

183 5 1   W  333 1 6   (0.38,0.38,0)  

197 5 1   L  333 1 6   (0.5,0.5,0)  

139 5 2   W  333 1 6   X  

144 5 2   (0.67,0.67,0)   338 1 6   (0.2,1,0.2) S  

174 5 2   (0,0.75,0)   341 1 6   (0.30,0.80,0) KWX  

176 5 2   X  351 1 6   (0,0.5,0)   

197 5 2   L  124 22  L  

176 6 1   X  157 22  X  

197 6 1   L  160 22  (0,0.75,0)   

198 6 1   W  228 22  (0.67,0.67,0)  

201 6 1   (0.50,0.80,0.20)Q  232 22  W  

155 6 2   W  268 2 3   L  

175 6 2   (0,0.9,0)~ X  313 2 3   U  

176 6 2   X  313 2 3   K  

197 6 2   L  322 2 3   W  

124 12  L  302 2 4   L  

145 12  W  321 2 4   (0.33,0.37,0.32) LUX  

157 12  X  332 2 4   (0.20,0.80,0.20) LUX  

160 12  (0,0.75,0)   333 2 4   W  

124 1 2   L  334 2 4   (0,0.7,0)   

157 1 2   X  336 2 4   (0.5,0.9,0.1)Q  

160 1 2   (0,0.75,0)   342 2 4   (0.6,0.6,0)  
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181 1 2   (0.70,0.70,0)      

321 2 5   L  508 52  (0,0.75,0)   

323 2 5   (0.38,0.38,0.38)   509 52  X  

333 2 5   X  510 52  W  

334 2 5   (0,0.70,0)   518 52  L  

371 2 5   W  537 52    

321 2 6   L  509 5 6   X  

332 2 6   (0.25,0.25,0.25)   518 5 6   L  

333 2 6   X  524 5 6   (0.30,0.70,0.30) LUX  

351 2 6   (0,0.54,0)   526 5 6   W  

382 2 6   (0.65,0.65,0)   560 5 6     

387 2 6   W  509 62  X  

397 32  (0.50,0.80,0.20)Q  518 62  L  

399 32  (0.30,0.80,0.30) LUX  535 62  (0.30,0.80,0.30) LUX  

412 32  W  538 62  (0.6,0.6,0)  

412 32  L  540 62  (0.4,0.7,0) KWX  

422 3 4   W  542 62  W  

429 3 4   (0.30,0.80,0.25) LUX  583 62    

446 3 4   L     

458 3 4   X     

456 3 5   (0.50,0.80,0.20)Q     

457 3 5   (0.30,0.80,0.30) LUX     

461 3 5   W     

465 3 5   L     

465 3 6   L     

467 3 6   (0.38,0.74,0.38) LU     

478 3 6   W     

433 42  W     

449 42  U     

449 42  K     

481 42  L     

508 42  (0,0.75,0)      

519 42  (0.34,0.34,0.34)      

537 42       

472 4 5   W     

481 4 5   K     

481 4 5   U     

499 4 5   L     

508 4 5   (0,0.75,0)      

520 4 5   (0.35,0.35,0.35)      

537 4 5        

487 4 6   W     

500 4 6   L     

560 4 6        
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附   錄   二 

表 11 InP 奇異點分析，奇異點單位(cm-1)、臨界點單位(
2

a


) 

奇異點 聲子組合 臨界點 奇異點 聲子組合 臨界點 

75 3 2    (0.50,0.82,0.18)Q  219 5 2   (0.62,0.62,0)  

78 3 2   W  222 5 2   (0.50,0.88,0.11)~Q  

82 3 2   (0.28,0.68,0.28) LUX  222 5 2   W  

102 3 2   L  249 5 2   L  

127 3 2   X  251 5 2   (0,0.64,0)   

100 3 1   (0.50,0.69,0.31)Q  254 5 2   X  

100 3 1   (0.39,0.69,0.39) LUX  235 1 3   L  

102 3 1   L  250 1 3   W  

109 3 1   W  263 1 3   X  

127 3 1   X  233 4 1   W  

122 4 3   (0.27,1,0) Z  237 4 1   (0.67,0.67,0)  

124 4 3   (0.15,1,0.15) S  249 4 1   L  

124 4 3   W  251 4 1   (0,0.64,0)   

127 4 3   X  254 4 1   X  

147 4 3   L  248 5 1   (0.53,0.53,0)  

133 12  L  249 5 1   L  

136 12  X  249 5 1   (0.50,0.64,0.36)Q  

139 12  (0.67,0.67,0)   251 5 1   (0,0.64,0)   

139 12  (0.30,0.90,0.30) LU  253 5 1   W  

141 12  W  254 5 1   X  
127 5 3   X  247 6 2   W  

144 5 3   W  249 6 2   (0.63,0.63,0)  

147 5 3   L  266 6 2   X  

148 5 3   (0.39,0.70,0.39) LUX  273 6 2   L  

149 5 3   (0.50,0.70,0.30)Q  235 2 3   L  

133 1 2   L  263 2 3   X  

136 1 2   X  275 2 3   (0.74,0.74,0)  

169 1 2   (0.64,0.64,0)   275 2 3   U  

172 1 2   W  281 2 3   W  

139 6 3   X  266 6 1   X  

169 6 3   W  273 6 1   L  

171 6 3   L  276 6 1   (0.28,0.68,0.28) LUX  

175 6 3   (0.36,0.72,0.36) LUX  278 6 1   (0.55,0.55,0)  

176 6 3   (0.50,0.73,0.27)Q  278 6 1   (0.53,0.87,0) KWX  

133 22  L  278 6 1   W  

136 22  X  278 6 1   (0.66,0.66,0)  

198 22  (0.64,0.64,0)   336 32  (0.43,0.64,0.43) LU  

202 22  W  337 32  L  

202 4 2   W  359 32  W  
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208 4 2   (0.65,0.65,0)   390 32  X  

249 4 2   L     

251 4 2   (0,0.64,0)      

254 4 2   X     

374 1 4   W  607 42  W  

377 1 4   (0.68,0.68,0)  613 42    

378 1 4   (0.54,0.54,0)  614 42  (0.67,0.67,0)  

379 1 4   (0.28,0.68,0.28) LUX  623 42  (0.41,0.41,0)  

382 1 4   L  625 42  (0.25,0.57,0.25) LUX  

390 1 4   X  630 42  L  

382 1 5   L  644 42  X  

390 1 5   X  613 4 5     

390 1 5   (0.18,1,0.18) S  626 4 5   (0.54,0.54,0)  

390 1 5   K  627 4 5   (0.50,0.88,0.12)Q  

394 1 5   W  627 4 5   W  

382 2 4   L  629 4 5   (0.31,0.66,0.31) LUX  

390 2 4   X  630 4 5   L  

405 2 4   W  644 4 5   X  

405 2 4   (0.50,0.88,0.12)Q  613 52    

406 2 4   (0.63,0.63,0)  630 52  L  

401 1 6   X  644 52  X  

405 1 6   (0,0.65,0)   646 52  W  

406 1 6   L  652 4 6   W  

418 1 6   (0.66,0.66,0)  654 4 6     

419 1 6   W  655 4 6   (0.74,0.74,0)  

382 2 5   L  655 4 6   L  

390 2 5   X  655 4 6   (0.26,0.55,0) KWX  

418 2 5   (0.66,0.66,0)  655 4 6   (0.46,0.62,0.35)~Q  

424 2 5   W  655 4 6   (0.34,0.71,0.34) LUX  

401 2 6   X  655 4 6   X  

405 2 6   (0,0.65,0)   655 4 6   (0.48,0.48,0)  

406 2 6   L  656 4 6   (0,0.72,0)   

447 2 6   (0.65,0.65,0)  654 5 6     

450 2 6   W  655 5 6   L  

479 3 4   (0.50,0.76,0.24)Q  655 5 6   X  

480 3 4   (0.36,0.72,0.36) LUX  656 5 6   (0,0.72,0)   

483 3 4   W  667 5 6   (0.71,0.71,0)  

484 3 4   L  672 5 6   W  

517 3 4   X  667 62  X  

484 3 5   L  679 62  L  

503 3 5   W  685 62  (0.23,0.56,0.23) LUX  

517 3 5   X  688 62  (0.40,0.40,0)  

508 3 6   L  695 62    

528 3 6   W  696 62  (0.66,0.66,0)  

528 3 6   X  697 62  W  

531 3 6   (0.15,1,0.15) S     

531 3 6   (0.22,1,0) Z     
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