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Аннотация: Выполнен расчет равновесного распределения Ge и плотности упругой 
энергии в полупроводниковой пленке SiGe/Si. Построена трехмерная модель плоской 
пленки с пирамидальными островками и дислокациями. Расчет упругих деформаций 
выполнен с использованием метода конечных элементов. В рассматриваемой модели 
учитывается неоднородное распределение Si и Ge из-за проникающих дислокаций, 
напряжений несоответствия и дислокационных петель. Обнаружено, что при учете 
неоднородности распределения компонент сплава переход к образованию эпитаксиальных 
островков на поверхности пленки наступает при меньших значениях их критического 
размера, что особенно заметно при малых концентрациях Ge в сплаве. 
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Введение 

Известно, что в гетероэпитаксиальных полупроводниковых пленках 

релаксация упругой энергии осуществляется, в частности, посредством 

следующих механизмов: образования дислокаций несоответствия [1] и 

неоднородного распределения компонент сплава. Как правило, дислокации 

несоответствия появляются на неровностях поверхности пленки, а далее, под 

воздействием напряжений несоответствия, перемещаются к границе пленка – 

подложка. При этом в случае SiGe  пленки на Si  подложке происходит 

сжатие пленки. Дислокации несоответствия перемещаются по плоскостям  

 111 , находящихся под углом 60  к плоскости  001  подложки (вектор 

Бюргерса  ]101[2/a ). 60  дислокации расположенные по соседству 

пересекаются и, таким образом, вступают в дислокационную реакцию 

]101[2/]101[2/]011[2/ aaa  , в результате чего образуется дислокация 

Ломера – краевая дислокация с вектором Бюргерса  ]110[2/a  параллельным 

плоскости  001  подложки. Если плоскости перемещения  111  пересекаются 

не точно на гетерогранице, то ближайшие 60  дислокации или их отдельные 
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ветви либо смещаются в подложку до линии пересечения наклонных 

плоскостей перемещения, либо смещаются в пленку. Напряжения, вызванные 

60   дислокациями и дислокациями Ломера имеют знак противоположный 

знаку напряжений несоответствия, вызываемых когерентной границей,  и  

обеспечивают, таким образом, релаксацию упругой энергии в образце. 

Еще один механизм релаксации напряжений в гетероэпитаксиальной 

пленке SiSiGe /  – неоднородное распределение атомов Ge  и Si , за счет 

различия их размеров, в островках и поблизости от волнистой поверхности 

пленки [2]. Причем, в случае плоской поверхности атомы сплава равномерно 

распределены в пленке. Так, расчет [3] показал, что по сравнению со случаем 

равномерного распределении компонент SiGe , для волнистой поверхности 

пленки, при неравномерном распределении компонент  средняя плотность 

упругой энергии уменьшается на 9%.  Перераспределение атомов Ge  и Si  

вызвано процессами механодиффузии в пленке. При температуре 

превышающей 873  K доминирует вклад энергии перемешивания, а при 

более низких температурах роста основной вклад в формирование островка 

обеспечивает  упругая энергия [4]. Кремниево-германиевые гетероструктуры, 

здесь, представляют особый интерес в связи с их широким применением в 

электронике [5, 6]. 

Анализ компонент сплава SiGe  вблизи дислокации Ломера выполнен в 

[7], с учетом энергии перемешивании и  упругой энергии дислокаций. В 

частности, результаты исследования продемонстрировали, что для островка в 

форме усеченной пирамиды, расположение дислокации несоответствия в 

основании существенно изменяет распределение атомов Ge : без дислокации 

доля атомов  Ge  увеличивается в вершине пирамиды, а при наличии 

дислокации несоответствия часть атомов Ge  располагаются вблизи ядра 

дислокации. При этом в [8] показано, что в случае линейной зависимости 

несоответствия Cyf   от высоты плоской пленки, положение равновесия 
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первой дислокации несоответствия определяется расстоянием Cy  от границы 

пленка – подложка. Значение Cy   изменяется в пределах 6 -11% от 

критической толщины пленки.  

Постановка задачи 

В представленной работе исследована релаксация 

гетероэпитаксиальной пленки посредством энергии деформации. В модели 

предполагается изменение упругой энергии под действием дислокаций 

несоответствия, проникающих дислокаций и дислокационных петель, а 

также из-за неоднородного распределения компонент сплава SiGe  пленки.  

Для рассматриваемой модели упругая задача имеет вид 
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здесь  N  - свободная граница пленки, D  - граница пленка-подложка, 

ND   - граница тела,   - область занимаемая телом [9]. ijmij zyxc  ),,(*  

- деформация несоответствия [10], 04,0m . Закон Гука будет иметь 

следующий вид: )( *
klklijklij C  . 

Для участка поверхности образца, изменение знака приращения 

свободной энергии F  при наложении возмущения на первоначально 

плоскую пленку определяет потерю устойчивости ее равновесия  
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здесь 0S  - площадь свободной поверхности плоской пленки, 

SiGe cc  )1(  – удельная поверхностная энергия,  Si  и Ge   –  

удельная поверхностная энергия соответственно для Si  и Ge , 0  - удельная 

поверхностная энергия плоской пленки, 0W  –  упругая энергия плоской 
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пленки, ),,( zyxcс   - доля Ge  в сплаве, w  –  плотность упругой энергии на 

поверхности образца: 

ijijw 
2

1
. 

Расчет выполнен для трехмерных моделей с помощью метода 

конечных элементов, в пакете FlexPDE. Схема расположения дислокаций в 

пирамидальном островке на поверхности полупроводниковой пленки 

показана на рис.1.  

 
Рис.  1. – Пирамидальный островок на поверхности пленки, со схемой 

расположения проникающих дислокаций и дислокаций несоответствия 

 

Рис.  2. – Распределение Ge в островке SiGe в форме полной пирамиды на 

смачивающем слое без дислокации, в сечении образца вдоль оси OY (средняя 

доля Ge: 4,0с ; размер исследуемой области образца: 400x400 нм) 

Обсуждение результатов 

На рис.2 представлен пример распределения доли атомов Ge  в пленке, 

не содержащей дислокации, с пирамидальным островком. На рис.3  показаны 

результаты расчета F . Изменение знака F  определяет переход от плоской 
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формы к островковой форме поверхности пленки. Кривые соответствуют 

различной средней доле Ge в сплаве, от 35 до 50%. Результаты расчетов 

показали, что в двухкомпонентном упругом слое SiGe  положение 

равновесия дислокации несоответствия находится в глубине пленки, а не на 

границе раздела пленка-подложка, что соответствует результатам 

полученным в [8]. Этот вывод относится и к проникающим дислокациям, при 

этом перемена ориентации дислокации значительно изменяет поле упругих 

напряжений и распределение компонент Si  и Ge  в пленке. Результаты 

расчета модели образца, включающего призматическую дислокационную 

петлю, показали существенное ее влияние на значение упругой энергии 

пленки.  

 

Рис.  3. – Зависимость приращения свободной энергии F  островка в форме 

усеченной пирамиды от L/a - отношения длины основания пирамиды к длине 

образца: (а) без учета механодиффузии сc  ; (б) с учетом механодиффузии, 

c=c(x,y,z). 

Выводы 

Согласно проведенным расчетам, при учете неоднородности 

распределения компонент сплава переход к образованию эпитаксиальных 

островков на поверхности пленки наступает при меньших значениях их 
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критического размера, что особенно заметно при малых долях Ge  в сплаве 

SiGe .  
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