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Исследовано зарождение трехмерных островков Ge, формируемых на структурированной поверхности Si

в виде массива ямок округлой формы. Обнаружено, что зарождение островков Ge происходит внутри ямок

с остроконечным дном и по периметру ямок с плоским дном. Данный эффект обусловлен различием

в распределении упругой деформации на границе Ge/Si в зависимости от формы дна ямок. Результаты

моделирования роста показали, что для ямок с острым дном наиболее релаксированная область находится

по центру дна ямки, где и происходит зарождение островков. Тогда как для ямок с плоским дном наиболее

релаксированные области смещаются со дна ямок к их краям, что приводит к зарождению островков по их

периметру.
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1. Введение

Гетероструктуры с квантовыми точками (КТ) вызы-

вают повышенный интерес во всем мире в связи с их

уникальными физическими свойствами и возможностью

создания на их основе светоизлучательных приборов

и фотоприемников [1–3]. Прогресс, наблюдаемый в со-

здании наноструктур пониженной размерности, связан

с использованием эффектов самоорганизации. Эффект

спонтанного образования трехмерных островков при

гетероэпитаксии материалов с большим рассогласова-

нием постоянных решеток (> 2%) позволяет получать

массивы квантовых точек с высокой плотностью [3,4].
В связи с тем что зарождение наноостровков Ge на Si

происходит хаотично, дисперсия (разброс) по размерам

наноостровков в таких структурах достигает 20%, а их

расположение в плоскости роста не поддается точному

контролю [5–10]. Для решения этой проблемы было

предложено использовать поверхность с предварительно

созданными местами для зарождения наноостровков (за-
травочными областями) в виде массива ямок, периоди-

чески расположенных на поверхности подложки [11–14].
Ямки служат стоком для осажденных атомов, что при-

водит к зарождению наноостровков в их окрестности.

При осаждении Ge на подобных структурированных

подложках Si наблюдается упорядочение островков в

плоскости роста и уменьшение разброса наноостровков

по размерам по сравнению с гетероэпитаксией на глад-

кой поверхности [15].

Рост Ge/Si-структур на поверхности с предварительно

созданными местами для зарождения трехмерных ост-

ровков включает в себя сложные механизмы, не прини-

маемые во внимание в упрощенной модели роста по ме-

ханизму Странского−Крастанова. Эти механизмы вклю-

чают в себя зависимость релаксации механических на-

пряжений от геометрической формы ямок, поверхност-

ную анизотропию, различные реконструкции на стенках

ямок. В работе Vastola и др. исследовалась зависимость

пространственного расположения трехмерных остров-

ков Ge от угла наклона боковых стенок ямок, предва-

рительно сформированных на поверхности Si(100) [16].
Было показано, что зарождение островков происходит

внутри ямок только при малых углах наклона их стенок

(< 32◦), в то время как для больших углов наклона

боковых стенок островки растут снаружи ямок. В этой

работе был проведен детальный расчет распределения

упругой энергии для различных морфологий Ge-слоя

в ямках. Полученные результаты позволили авторам

работы сделать вывод, что релаксация упругих напряже-

ний является основным фактором, определяющим место

зарождения трехмерных островков. Формирование более

чем одного островка на каждую ямку наблюдалось

несколькими исследовательскими группами [16–20]. Бы-
ли предложены различные механизмы в зависимости

от методов создания структурированной поверхности и

условий роста. Zhong и другие наблюдали формирование

одиночных островков на дне ямок, за которым следовало

формирование симметричной группы Ge-островков по

их периметру [18]. Механизм формирования островков

вокруг ямок в большей степени объяснялся геометрией

поверхности, чем упругими эффектами [18]. Авторы

работы [17] наблюдали формирование групп из четырех

Ge hut-кластеров в внутри каждой ямки. Для объяснения

данного результата авторы предположили, что изло-

мы на боковых стенках являются предпочтительными

местами для собирания адатомов Ge. Морфологиче-

ская эволюция как ямок, так и SiGe-островков была

исследована авторами работы [21]. На стадии роста

1346



XXII Международный симпозиум
”
Нанофизика и наноэлектроника“ 1347

буферного слоя Si боковые стенки ямок представляли

собой грани {113}, в то время как их углы огранялись

плоскостями {103}. В дополнение указывалось наличие

более мелких граней {11n}. С дальнейшим увеличением

количества осаждаемого Si форма ямок изменялась в

сторону перевернутых усеченных пирамид. Островки,

формируемые во время осаждения различного количе-

ства Ge, изменяли форму от перевернутых пирамид

к усеченным, содержащим грани (001) и {105}, и в

итоге к пирамидам, ограненным плоскостями {105}. Для
рассмотренных случаев островки наблюдались только по

центру ямок, в то время как между ямками островки

не зарождались. Значительные изменения в морфологии

поверхности, такие как поворот ямки в процессе осажде-

ния Ge, наблюдались с помощью численного моделиро-

вания в работе Salvalaglio и др. [22]. При моделировании

процесса гетероэпитаксии учитывалась зависимость по-

верхностной энергии от направления. Было обнаружено,

что упругие эффекты могут приводить к образованию

дополнительных граней на боковой поверхности ямок,

влияющих на зарождение островков.

В данной работе изучено влияние формы ямок на про-

странственное расположение трехмерных наноостровков

Ge. Моделирование методом Монте-Карло воспроизво-

дит экспериментально наблюдаемую зависимость мест

преимущественного зарождения трехмерных островков

Ge от формы дна ямок. Было установлено, что измене-

ние формы ямки во время роста смачивающего слоя Ge

оказывает существенное влияние на место зарождения

трехмерных островков Ge.

2. Методика эксперимента

Структурированная поверхность Si(100) c затравочны-
ми областями в виде ямок, упорядоченных в двумерную

квадратную решетку с периодом 2мкм, создавалась с по-

мощью электронно-лучевой литографии (ЭЛЛ) и плаз-

мохимического травления (ПХТ). Для этого остросфо-

кусированным электронным пучком на предварительно

нанесенном резисте толщиной 200 нм на поверхности

Si(100) создавался рисунок в виде локальных экспони-

рованных областей. После проявления резист служил

маской при переносе рисунка на подложку Si(001) в

процессе ее ПХТ. Травление проводилось в плазме

SF6 + CFCl3 в течение 25−45 с. Таким образом, была по-

лучена структурированная поверхность Si, содержащая

разреженный массив ямок, имеющих круглую форму.

Диаметр ямок составлял 200 нм, глубина ямок опреде-

лялась временем проведения ПХТ и лежала в диапазоне

20−160 нм.

Осаждение Ge на структурированную подложку

Si(100) проводилось в установке молекулярно-лучевой

эпитаксии (МЛЭ) SIVA-21 фирмы Riber. Перед ро-

стом структур подложка проходила двойную очистку

поверхности: химическую обработку и покрытие защит-

ным окислом, а далее удаление защитного слоя SiO2

в установке МЛЭ при температуре 750◦C в слабом

потоке Si [23]. Процесс удаления окисла контролировал-

ся с помощью дифракции быстрых электронов. После

8−10мин появлялись выраженные рефлексы (2× 1),
указывающие на то, что поверхность становилась ато-

марно чистой. Затем осаждался буферный слой Si тол-

щиной 40 нм при постепенном повышении температуры

роста от 250 до 500◦C с последующим отжигом при

700◦C в течение 10 мин. На структурированную поверх-

ность с выращенным буферным слоем Si осаждался слой

Ge толщиной около 4 монослоев (МС) со скоростью

0.005 нм/с при температуре 700◦C, что обеспечивало

зарождение трехмерных Ge-наноостровков внутри или

по периметру ямок.

Морфология структурированных Si(100)-подложек и

выращенных однослойных структур с упорядоченными

GeSi КТ была исследована с помощью атомно-силового

микроскопа (АСМ) Solver PRO фирмы NT-MDT и ска-

нирующего электронного микроскопа (СЭМ) LEO 1430

фирмы LEO Electron Microscopy LTD.

3. Описание модели

Для выявления механизмов зарождения трехмерных

островков Ge на структурированной поверхности Si

было проведено моделирование процесса роста методом

Монте-Карло (МК). Использовалась разработанная ра-

нее модель гетероэпитаксии [24]. В основе модели лежит

трехмерная алмазоподобная кристаллическая решетка.

Каждый узел решетки может быть занят атомами Si,

Ge или быть пустым. Для учета упругой деформации

каждому атому присвоена дополнительная характери-

стика, меняющаяся во времени, — вектор смещения

относительно радиус-вектора идеальной кристалличе-

ской решетки Si. Рост моделируется как последова-

тельность элементарных событий осаждения и диффу-

зионных прыжков, случайно выбираемых согласно их

вероятностям. Алгоритм содержит три типа событий:

добавление нового атома (осаждение), диффузионный

прыжок атома по поверхности (перенос атома из одного

узлового положения в другое) и случайные смещения

атома вблизи его равновесного положения (новый тип

событий, предложенный в модели, который позволяет

избежать вычисления полной упругой энергии всей си-

стемы). Вероятность осаждения определяется требуемой
скоростью роста. Вероятность диффузионного прыжка

выбирается таким образом, чтобы удовлетворять двум

условиям: 1) вероятность прыжка зависит только от по-

ложений ближайших соседей прыгающего атома (в пре-

делах второй координационной сферы); 2) вероятности

прямого и обратного прыжков удовлетворяют принципу

детального равновесия. Энергия активации диффузион-

ного перехода в нашей модели содержит отрицательное

слагаемое, пропорциональное числу межатомных связей

и числу пар вторых соседей, и положительное слагае-

мое, равное упругой энергии, выраженной в форме по-
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Рис. 1. СЭМ−изображения пространственно-упорядоченных трехмерных наноостровков GeSi, полученных осаждением

∼ 4 МС Ge при температуре 700◦C на структурированные подложки Si(100) с рельефом поверхности в виде ямок округлой

формы, расположенных в узлах квадратной решетки с периодом 2мкм. Профиль ямок после плазмохимического травления в виде:

a — перевернутых треугольников с острой вершиной; b — трапециевидная с плоским дном. На вставках — соответствующие

АСМ-профили ямок.

тенциала Китинга [25]. Величины случайных смещений

подчиняются распределению Больцмана. Детали модели

описаны в [24,26].

4. Результаты и обсуждение

С помощью атомно-силовой и сканирующей электрон-

ной микроскопии была исследована зависимость распо-

ложения мест преимущественного зарождения Ge-нано-

островков на структурированной поверхности Si от

формы дна ямок. Перед ростом Ge/Si-структур методом

АСМ исследовались профили ямок после плазмохими-

ческого травления. Были отобраны два типа ямок оди-

наковой глубины: профиль которых представлял собой

перевернутый треугольник с острой вершиной (рис. 1, a)
и ямки с трапециевидной формой профиля с шириной

нижнего основания 20−50 нм (рис. 1, b). После роста бу-

ферного слоя Si и осаждения 4 МС Ge при температуре

700◦C на подложках с разным типом ямок было обнару-

жено, что трехмерные островки Ge расположены внутри

ямок, имеющих профиль перевернутых треугольников с

острой вершиной (рис. 1, а). При этом трехмерные ост-

ровки имеют форму пирамид с прямоугольным основа-

нием, стороны которого ориентированы в направлениях

< 100 >. Размеры наноостровков для данного случая —

150± 5 нм (основание) и 15± 0.5 нм (высота). В струк-

турах с ямками с трапециевидной формой профиля

происходит обрамление ямок несколькими островками

(островки растут по периферии ямок, рис. 1, b). В этом

случае островки также имеют пирамидальную форму с

латеральным размером основания 100 ± 10 нм, среднее

количество островков, обрамляющих ямку, достигает 10.

Для объяснения экспериментально полученной зави-

симости положения трехмерных островков Ge от формы

дна ямок, а также выявления механизмов зарождения

наноостровков было проведено МК моделирование ге-

тероэпитаксиального роста Ge на Si(100). В качестве

модельной структуры использовался участок кристал-

ла Si размерами 27× 27× 13.5 нм с периодическими

граничными условиями. Поверхность подложки имела

ориентацию (100). В центре подложки располагалась

ямка с треугольным или трапециевидным профилем.

Диаметр ямок составлял 13.5 нм, глубина — 5 и 4 нм

для треугольного и трапециевидного профиля соответ-

ственно. Угол наклона боковых стенок составлял 45◦ .

Хотя линейные размеры модельных структур примерно

на порядок меньше, чем в эксперименте, распределение

механических напряжений остается адекватным в силу

самоподобного поведения упругих полей.

Моделирование осаждения Ge проводилось при тем-

пературе 450◦C со скоростью 0.1MC/c. Температура мо-

делирования МК была выбрана более низкой, чем в экс-

перименте, для того чтобы обеспечить соответствующее

экспериментальным условиям поведение поверхностной

атомной диффузии в системе с уменьшенными геомет-

рическими размерами ямок. Количество осажденного Ge

составляло 4МС.

На рис. 2 приведены расчетные распределения упру-

гой энергии в слое Ge, расположенного поверх ямки

Физика и техника полупроводников, 2018, том 52, вып. 11
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с треугольным профилем, на различных стадиях роста

по количеству осажденного Ge. Цветом обозначена

величина энергии, приходящейся на 1 атом Ge. Ато-

мы Si окрашены в серый цвет. Рост островков наибо-

лее энергетически выгоден там, где упругая энергия

атомов Ge минимальна. Распределение упругой энергии

меняется с увеличением количества осажденного Ge.

Однако наиболее релаксированной областью в течение

всего процесса осаждения остается дно ямки. После

осаждения 3 MC Ge зарождается трехмерный островок

внутри ямки (рис. 2, b). В случае ямок с трапециевидным

профилем ситуация кардинально меняется (рис. 3). На
начальных стадиях осаждения (осаждено менее 3 MC)
наиболее релаксированные области расположены на гра-

нице плоского дна и стенок ямки (рис. 3, a). В процессе

дальнейшего осаждения эти области смещаются вверх

вдоль стенок ямки по направлению к ее внешним грани-

цам. При 3.5 МС Ge зарождаются трехмерные островки

на краях ямки (рис. 3, b). Таким образом, смещение

наиболее релаксированных областей на стадии роста

смачивающего слоя Ge определяет места зарождения

трехмерных островков. Отметим, что на начальных

стадиях роста Ge эти области находятся около дна ямки.

Увеличение количества осажденного Ge приводит не

только к огранке ямок, но и изменяет распределение

напряжений в смачивающем слое Ge.

Расчетная морфология поверхности, полученная при

осаждении 4 МС Ge на структурированную поверхность

Si с треугольным и трапециевидным профилем ямок,

изображена на вставках к рис. 2, b и 3, b соответствен-

но. Цветом обозначена высота рельефа поверхности.

В случае ямки с треугольным профилем одиночный

трехмерный островок Ge зарождается в центре ямки

(см. вставку на рис. 2, b). В случае ямки с плоским

дном (см. вставку на рис. 3, b) моделирование роста Ge

при тех же условиях приводит к формированию группы

из 4 трехмерных наноостровков Ge, расположенных вне

ямки по ее периметру, в то время как по центру ямки

островок не зарождается.

Результаты МК моделирования позволяют нам объ-

яснить различие в положении трехмерных островков

Ge, наблюдаемое в эксперименте. Острое дно вносит

вклад в эффективную релаксацию слоя Ge внутри ямки.

В данной области зарождение трехмерных островков Ge

энергетически более выгодно, чем снаружи. Увеличение

ширины дна ямки приводит к появлению специфичного

процесса, который изменяет положение мест зарожде-

ния трехмерных островков. Наиболее релаксированные

области изначально располагаются на дне ямки и с

увеличением количества осажденного Ge смещаются

к внешней границе ямки. Данный эффект обусловлен

изменением морфологии смачивающего слоя Ge, по-

крывающего стенки ямки, в процессе роста. Таким

образом, формирование островков Ge на границе ямок

оказывается энергетически выгодным по сравнению с

зарождением внутри ямок.

0

45

E
st

ra
in

, 
m

e
V

/a
to

ma

b

Рис. 2. Распределение упругой энергии в Ge на ямке с

треугольным профилем при разном количестве осажденного

материала, рассчитанное в процессе МК моделирования. Ко-

личество осажденного Ge: а — 2.5 МС; b — 3.5 МС. Цветом

обозначено изменение упругой энергии, приходящейся на

1 атом Ge. Атомы Si окрашены в серый цвет. Моделировалось

осаждение Ge со скоростью 0.1 МС/с при температуре 450◦C.

На вставке приведено трехмерное изображение структуры

после осаждения 4 МС Ge.
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Рис. 3. Распределение упругой энергии в Ge на ямке с

трапециевидным профилем при разном количестве осажден-

ного материала, рассчитанное в процессе МК моделирования.

Количество осажденного Ge: a — 2.5 МС; b — 3.5 МС. Цветом

обозначено изменение упругой энергии, приходящейся на

1 атом Ge. Атомы Si окрашены в серый цвет. Моделировалось

осаждение Ge со скоростью 0.1 МС/с при температуре 450◦C.

На вставке приведено трехмерное изображение структуры

после осаждения 4 МС Ge.
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5. Заключение

Установлено влияние формы дна затравочных обла-

стей (ямок) на образование наноостровков Ge, выра-

щиваемых на поверхности Si(100) с предварительно со-

зданным массивом ямок округлой формы. Обнаружено,

что островки Ge зарождаются внутри ямок, имеющих

профиль перевернутых треугольников с острой верши-

ной. В случае, когда ямки имеют трапециевидную форму

профиля с плоским дном, островки растут по периферии

ямок. Различное положение островков определяется из-

менением распределения упругих напряжений в ямках

на стадии их заполнения Ge в процессе двумерного

роста. С помощью моделирования Монте-Карло пока-

зано, что в случае ямок с плоским дном наиболее

релаксированные области смещаются со дна ямок к их

краям, предшествуя стадии зарождения Ge-островков.

В результате зарождение островков Ge происходит по

периметру ямок. В случае ямок с острым дном наиболее

релаксированная область находится по центру ямки с

самого начала роста и до формирования Ge-островков.
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F. Montalenti, L. Miglio. Phys. Rev. Lett., 98, 176102 (2007).
[13] F. Hackl, M. Grydlik, M. Brehm, H. Groiss, F. Schäffler,
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Abstract Abstract We study nucleation of three-dimensional Ge

nanoislands formed on a pre-patterned Si substrate with an array

of round pits. It is observed that Ge nanoislands prefer to nucleate

inside the pits with sharp-shaped bottoms and on the outside the

pits with flat-shaped bottoms. This effect is due to a different

strain distribution over the Ge/Si interface of a pit bottom. The

growth simulation shows that sharp-shaped pits have relaxed areas

in the centers of the pit bottoms where nanoislands do precipitate.

In contrast, flat-shaped pits have relaxed areas moved from the

bottoms to the pit edges during the growth.
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