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Равновесное распределение компонент сплава SiGe в 

полупроводниковой пленке на Si подложке 
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Аннотация: Исследованы условия равновесия двухкомпонентного упругого слоя, 
содержащего дислокации несоответствия.  Рассматривается пленка SiGe нанометровой 
толщины на Si подложке и SiGe островки нанометровых размеров на смачивающем слое. 
Учитывается неравномерное распределение Ge в объеме образцов. Построены трехмерные 
модели плоской пленки с дислокацией и островков. Расчет упругих деформаций выполнен 
с использованием метода конечных элементов. Для расчета распределения Ge в пленке, 
использованы аппроксимирующие формулы и итерационный алгоритм. Согласно 
полученным результатам, неравномерное распределение Ge обеспечивает релаксацию 
упругой энергии в сплаве, а атомы Ge концентрируются на выступах возмущенной 
поверхности пленки и в вершинах островков. Учет неоднородности распределения Ge в 
образцах оказывает существенное влияние на рост островков (стабильный рост 
происходит при меньших размерах островков) и волнистости на свободной поверхности.  
Ключевые слова: тонкая пленка, метод конечных элементов, Ge, SiGe, дислокации 
несоответствия, гетероэпитаксия, плотность упругой энергии. 

Введение 

Известны  следующие механизмы релаксации напряжения в пленке при 

малой деформации несоответствия: неустойчивость Азаро-Тиллера-

Гринфельда (образование волнистости на поверхности) [1]; возникновение на 

границе пленки и подложки дислокаций несоответствия [2,3]; 

перераспределение атомов и вблизи волнистой поверхности пленки за  счет 

уменьшения упругой энергии в напыленной на подложку 

полупроводниковой пленке [4,5]; уменьшение поверхностной энергии пленки 

при увеличении ее толщины [6]; образование на поверхности пленки 

наноразмерных изолированных островков (режим роста Странского-

Крастанова) [7]; за счет образования двойников несоответствия [8]. 

В данной работе приведены результаты расчетов, продолжающие 

исследование [9,10] для полупроводниковой пленки c учетом перечисленных 

факторов для различных значений параметров пленки и островков. 
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Постановка задачи 

Рассмотрим модели расположенных на смачивающем слое островков 

SiGe (рис.1) и полупроводниковой пленки на подложке SiGe/Si (рис.2). 

 
Рис. 1 – Различные формы островков: пирамида (a), (b); усеченная пирамида 

(c), (d). 

Свободная поверхность пленки: ( )yxhhyxhz ,),( 10 +==  - двумерная 

циклоида с длиной волны aπ=λ 2  вдоль осей Ох и Оу, в параметрической 

форме ( 1t , 2t  - параметры) имеет вид  
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d – ширина пленки (d=400 нм). DΓ  - граница пленка-подложка, ГN – 

свободная граница, Ω  - область занятая телом. Учитывается постоянство 
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представлялась рядом Фурье. 

 
Рис. 2 – Полупроводниковая пленка SiGe с свободной  поверхностью в форме 

двумерной циклоиды 

Введем обозначения: SiGe cc γ−+γ=γ )1(  - удельная поверхностная 

энергия, Geγ  и Siγ  - удельная поверхностная энергия соответственно для Ge  

и Si , ),,( zyxcс =  - доля Ge  в сплаве, ijijw σε=
2
1  - плотность упругой 

энергии на поверхности пленки, 0γ  - удельная поверхностная энергия 

невозмущенной пленки, 0S  - площадь свободной поверхности 

невозмущенной пленки, 0W  - упругая энергия невозмущенной пленки. Тогда 

приращение свободной энергии поверхности пленки [1] 
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условие неустойчивости плоской поверхности пленки 0≤ΔF . 

Закон Гука )( *
klklijklij C ε−ε=σ , где  ijmij zyxc δε=ε ),,(*  – деформация 

несоответствия, 04,0=εm [7]. 
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Из решения упругой задачи 
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были получены напряжения в пленке.   

Неоднородность распределения атомов Ge , согласно [7]:  
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где ∫Ω ε=ε dVTr
V

Tr 1  – средняя деформация дилатации,  - средняя 

доля атомов Ge , ∫Ω =Δ 0),,(1 dVzyxc
V

. 

Расчет ),,( zyxcc =  соответствующего минимальной упругой энергии 

W  выполнялся по итерационной формуле  
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Учитывалось условие 1),,(0 ≤≤ zyxc . 

Расчет упругих деформаций в образце выполнен методом конечных 

элементов. 

Обсуждение результатов 

Результаты расчетов представлены на рис.3-5. На рис.3 показан пример 

распределения Ge в образце с островком в форме усеченной пирамиды. Как 
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видно из представленных результатов, атомы Ge концентрируются на 

выступах возмущенной поверхности пленки и в вершинах островков. 

 

 
а)                                б) 

Рис. 3 – Распределение Ge в сплаве SiGe в островке в форме усеченной 

пирамиды (сср=0,5). 

 

На рисунке 4 показана полученная зависимость поверхностной (а) и 

упругой (b) энергии от размера островков в форме полной пирамиды. L – 

длина основания пирамиды, a=400 нм – длина всего образца. сср=0,5. Кривая 

(1) представляет расчет без учета перераспределения Ge, кривая (2) – расчет с 

учитывающий перераспределения Ge. Как можно видеть из представленных 

результатов, при включении в модель изменения распределения атомов Si и 

Ge поверхностная энергия увеличивается, а упругая энергия пленки 

уменьшается. 

На рисунке 5  представлено распределение приращения свободной 

энергии образца в форме пирамиды в зависимости от размеров островков и 

средней доли Ge в пленке (35-50%).  
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Рис. 4 – Поверхностная (а) и упругая энергия (б) в зависимости от размера 

островков, с учетом перераспределения Ge (с=сср), и без учета 

перераспределения Ge (с=с(c,y,z)), сср=0,5. 

 

Как можно заметить, учет неоднородного распределения Ge в образцах 

плени и островков значительно меняет критический размер островка в 

меньшую сторону. Этот эффект усиливается при уменьшении доли Ge в 

сплаве.   

Обнаружена зависимость изменения концентрации от амплитуды 

возмущения пленки. При увеличении амплитуды возмущения 

неоднородность сΔ  растет. Аналогичный эффект наблюдается при росте 

островков. Для более высоких островков, на поздних стадиях роста, значение 

сΔ  увеличивается. Сравнение полученных результатов с расчетом, не 

учитывающим механизм механодиффузии, показывает существенную 

релаксацию упругой энергии в пленке, что согласуется с результатом [5], 

полученным для плоской задачи. 
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Рис. 5 – Свободная энергия  островка в форме полной пирамиды, для 

различных средних объемных долей Ge в пленке ccр: (а) без учета 

перераспределения, c=ccp ; (b) с учетом перераспределения, c=c(x,y,z). 

Отношение высоты островка к длине его основания h/L=0,1. 

Выводы 

Согласно проведенным расчетам, перераспределение Ge обеспечивает 

релаксацию упругой энергии в сплаве, а атомы Ge концентрируются на 

выступах возмущенной поверхности пленки и в вершинах островков. Учет 

неоднородности распределения Ge в образцах оказывает существенное 

влияние на рост островков (стабильный рост происходит при меньших 

размерах островков) и волнистости на свободной поверхности.  
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