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Проведено численное моделирование нестационарной кинетики роста слоев твердого раствора из силана
и германа для метода молекулярно-лучевой эпитаксии с газовыми источниками. Изучена кинетика роста
и сделан сравнительный анализ эффективности расплывания профиля распределения атомов германия в
окрестности границ в структурах Si-Si1−xGex как при отсутствии атомарных потоков в реакторе, так и
при их наличии (метод ”горячей проволоки”). Показано, что технологический процесс с применением
дополнительного горячего источника не только способствует повышению скорости роста, но и при давлении
газа выше, чем 10−3 Torr (но с сохранением молекулярного течения газов), и температурах роста Tgr < 600◦C
может быть оптимален для минимизации ширины переходных областей в окрестности гетерограниц
структуры.

Введение

В последнее десятилетие наблюдается переход от
интенсивного изучения свойств гетероэпитаксиальных
структур на базе кремния и германия к практическо-
му использованию этих гетерокомпозиций в качестве
активных элементов разнообразных полупроводниковых
устройств. Массовое производство приборных гетеро-
структур требует освоения для их выращивания более
технологичных газофазных методов эпитаксии с исполь-
зованием гидридов и хлор-гидридов Si и Ge, как при нор-
мальном, так и пониженном давлении в реакторе [1,2].
Газовые методы эпитаксии позволяют выращивать плен-
ки высокой степени однородности на больших площа-
дях и являются более производительными вследствие
возможноcти размещения в камере роста одновременно
нескольких подложек. Кроме того, выращивание пленок
в разряженной водородной среде позволяет стабилизи-
ровать некоторые их свойства, а снижение скорости
поверхностной диффузии атомов Si и Ge вследствие
заполнения поверхностных связей продуктами распа-
да гидридов уменьшает вероятность срыва двумерного
роста, обусловливая тем самым лучшую планарность
гетерограниц в напряженных структурах со слоями на-
нометровой толщины. Активное использование данного
метода в практике выращивания сложных полупровод-
никовых структур сдерживалось, однако, до последнего
времени чрезвычайно низкой скоростью роста слоев при
пониженных температурах эпитаксии и проблематично-
стью получения резких (в пределах одного монослоя)
гетерограниц, необходимых для формирования гетеро-
композиций со слоями субнанометровой толщины.

Для решения первой из этих проблем было предло-
жено использовать в установках молекулярно-лучевой
эпитаксии с газовыми источниками (ГФМЛЭ) наряду
с молекулярными также атомарные потоки вещества,

которые могут быть сформированы на дополнитель-
ном нагретом элементе (вольфрамовая проволока [3–5],
сублимирующий кремниевый брусок [6,7]), размеща-
емом внутри реактора. Особенности влияния допол-
нительных атомарных потоков на скорость встраива-
ния атомов в растущий Si1−xGex слой в методе ”го-
рячей проволоки” для различных вариантов газофаз-
ной МЛЭ анализировались в работах [8,9]. Задача
настоящего исследования состояла в анализе влияния
дополнительного горячего источника в реакторе уста-
новки на перемешивание состава сплава в окрестности
границ структуры Si/Si1−xGex и сопоставлении профи-
лей структур, выращиваемых в различных условиях,
с целью нахождения оптимальных режимов получе-
ния напряженных гетероструктур с предельно резкими
границами.

Решение поставленной выше задачи проведено нами
методом численного решения системы кинетических
уравнений, связывающих изменения концентраций Θi

адсорбированных ростовой поверхностью атомов Ge,
Si, H, SiH3, GeH3 с атомарными и молекулярными
потоками веществ, поступающих к подложке. Предва-
рительно в работах [8–13] нами были рассмотрены
кинетика распада гидридов на поверхности эпитакси-
альной пленки и ее влияние на стационарный рост
слоя Si1−xGex, поэтому ниже мы не будем обсуждать
вид использованных уравнений. Заметим только, что
применимость выбранной системы кинетических уравне-
ний и схема поверхностных химических реакций ранее
были апробированы нами путем анализа стационарных
характеристик реального ростового процесса, откуда для
разных условий технологического эксперимента нами
были получены требуемые для последующих расчетов
значения эффективных времен распада молекул гидри-
дов [8,9].
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Численное моделирование
нестационарной кинетики роста
и анализ переходных областей

Анализ процессов пиролиза гидридов и исследова-
ние особенностей формирования переходных областей
в окрестности гетерограниц структуры проведем, ис-
пользуя следующую схему технологического экспери-
мента. Рассмотрим рост слоя Si1−xGex в установке
молекулярно-лучевой эпитаксии с газовыми источни-
ками в условиях, когда на постоянный молекулярный
поток силана накладывается импульсный (в момент вре-
мени между t0 и t1) поток молекул германа с пре-
дельно резкими фронтами. Допустимость такой модели
основывается на реально существующей возможности
практически мгновенного переключения потоков в со-
временных технологических установках. Распределение
состава в выращиваемом Si1−xGex слое имеет, однако,
практически всегда далеко не прямоугольную форму
(рис. 1). Расчет профиля распределения состава здесь
проведен нами для двух случаев: а) атомарные потоки в
системе отсутствуют (g = 0) и б) при росте пленки ис-
пользован метод ”горячей проволоки”, когда атомарные
потоки в реакторе установки игнают весьма заметную
роль (g 6= 0). Здесь и ниже при анализе процессов
роста выбирались следующие значения технологических
параметров, близкие к наиболее часто используемым в
эксперименте: Tgr = 500◦C, x = 0.35, k = rGe/rSi = 1;
PGeH4 = 1 · 10−5 Torr, PSiH4 = 3.45 · 10−5 Torr. Здесь
Tgr — температура подложки, rGe(Si) — константы скоро-
сти кристаллизации адсорбированных поверхностью ато-
мов Ge(Si), PGeH4(SiH4) — парциальные давления гидридов
в реакторе установки. Значения r в общем случае зависят
от степени заполнения поверхности продуктами распада
гидридов, что учитывалось нами при вычислениях. Ха-

Рис. 1. Распределение германия в слоях Si0.65Ge0.35 гете-
роструктуры Si–Si0.65Ge0.35–Si при импульсном (в интервале
времени t0−t1) включении потока германа. PGeH4 = 1·10−5 Torr;
g = 0 (a), 0.037 (b); PSiH4 = 3.45 · 10−5 Torr; Tgr = 500◦C,
x = 0.35, k = 1.

рактерные величины rSi для разных температур роста и
давлений газов приведены в работе [8].

Введение дополнительного горячего источника (рис. 1,
штриховая кривая) не меняет содержания компонент
в сплаве, но существенно увеличивает скорость роста,
изменяя толщины отдельных слоев гетерокомпозиции по
сравнению со случаем g = 0 (сплошная кривая). Кривые
на рис. 1 демонстрируют ярко выраженную aсимметрию
профиля распределения состава в структуре, связанную
с неодинаковой ролью различных механизмов, принима-
ющих участие в формировании переходных областей в
области гетерограниц. Здесь и ниже мы сознательно ис-
ключили из рассмотрения эффекты, связанные с возмож-
ной сегрегацией атомов, обусловливаемой, в частности,
разницей в коэффициентах встраивания атомов германия
и кремния в растущий слой и играющей важную роль в
области более высоких температур роста. В окрестности
нижней границы слоя (t > t0) расплывание границы
определяется скоростью накопления атомов германия на
поверхности растущей пленки; в окрестности верхней
границы (t > t1) — релаксационными процессами,
связанными с конечной скоростью пиролиза гидридов на
поверхности и конечной скоростью встраивания атомов
в растущий слой.

Для лучшего понимания процессов, протекающих на
ростовой поверхности в момент подачи в объем реактора
импульса потока германа, на рис. 2 показаны зависи-
мости поверхностных концентраций радикалов гидридов
GeH3 (c) и SiH3 (d), атомов Si, Ge, H (a, b, e) и зависи-
мость скорости роста пленки (f ) от времени. В данной
работе мы не анализируем конкретные пути распада
молекул на поверхности пленки, объединив все промежу-
точные химические реакции с образованием радикалов
Si(Ge)H2 и Si(Ge)H в одну, характеризуемую эффек-
тивными временами полного распада молекул Si(Ge)H3.
Эти времена оценены в работах [8,9] из стационарных
зависимостей состава растущего слоя и скорости его
роста от основных технологических параметров эпитак-
сиального процесса. Из приведенного рисунка видно,
что с появлением в реакторе потока молекул германа
резко возрастает плотность как молекул GeH3 (c), так и
атомов германия (a) на растущей поверхности пленки, и
одновременно наблюдается резкий спад поверхностных
концентраций для всех остальных компонент (b, d, e).
В частности, появление атомов германия на поверхности
кремния сильно понижает степень покрытия последней
атомами водорода (рис. 2, e), вследствие более низкой
энергии десорбции его с атомов Ge [1,8]. Разность в ско-
ростях распада гидридов и скорости десорбции водорода,
а также разница в энергиях связи атомов Si друг с другом
и с атомами Ge (Ebond(Si–Si) > Ebond(Si–Ge)) позволяют
легко понять немонотонное поведение поверхностной
концентрации адатомов Si и скорости роста в моменты
включения и выключения молекулярного потока герма-
на. Чрезвычайно низкая степень покрытия поверхности
молекулами SiH3 при росте слоя Si1−xGex объясняется
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Рис. 2. Временны́е зависимости скороcти роста слоя Si0.65Ge0.35 и поверхностых концентраций Q при Tgr = 500◦C, k = 1;
PSiH4 = 3.45 · 10−5 Torr, PGeH4 = 1 · 10−5 Torr, g = 0 (сплошные кривые), 0.037 (штриховые).

примерно на порядок большей по сравнению с GeH3

скоростью распада.

Ниже ограничимся рассмотрением переходных про-
цессов только в окрестности верхней границы слоя,
введя ширину диффузного расплывания профиля на ге-
терогранице L′ на уровне 0.1x и L — на уровне 0.01x.
Характерные зависимости этих величин от давления мо-
ногермана в реакторе для g = 0 и g = 0.037 приведены
на рис. 3, b (соответствующие значения давления моно-
силана можно определить из кривой 1 на рис. 3, a). Из
рисунка видно, что для выбранных значений параметров
и в допольно широком диапазоне давлений газов при
g = 0 величина L′ равна 2 Å, L — порядка 7–9 Å. Ско-
рость роста слоя твердого раствора при этом остается

очень малой (порядка одного ангстрема в минуту —
сплошная кривая 2 на рис. 3, a), хотя, возможно, именно
такие скорости могут оказаться наиболее удобными для
выращивания, например, Si1Ge1 гетерокомпозиций, где
борьба идет за качество отдельных монослоев в пределах
элементарной ячейки кристалла. Чрезвычайно низкие
скорости роста, однако, создают большие трудности при
использовании данного метода для выращивания струк-
тур, пригодных для практического использования.

Реальным выходом из создавшейся ситуации без пере-
хода к более высоким температурам роста и более вы-
соким давлениям гидридов является применение метода
”горячей проволоки” (штриховая кривая 2 на рис. 3, a ),
т. е. использование в реакторе наряду с молекулярными
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Рис. 3. Зависимости (a) давления силана в реакторе (1),
скороcти роста слоя Si0.65Ge0.35 (2) и (b) характерных величин
L′ (1) и L (2) перемешивания состава в окрестности верхней
гетерограницы слоя от давления германа при x = 0.35,
Tgr = 500◦C, k = 1; g = 0 (сплошные кривые), 0.037
(штриховые).

атомарных потоков (штриховая кривая 2 на рис. 3, b),
что легко позволяет поднять скорость роста слоев в
несколько раз. Однако расплывание профиля состава в
методе ”горячей проволоки” увеличивается и составля-
ет в наиболее часто используемом диапазоне давлений
(0.1–1 mTorr) величину уже порядка 10–20 Å(штриховая
кривая 2 на рис. 3, b), несмотря на то, что на начальном
участке спада концентрации германия в слое Si1−xGex

профиль распределения германия может стать более
резким (штриховая кривая 1 на рис. 3, b). Расчеты
показывают, что наибольшая резкость границы (L ∼ 1 Å)
достигается в области достаточно высоких давлений и
высоких скоростей роста, что связано с доминирующим
влиянием механизма роста слоя из атомарных пучков с
горячего источника. В этом случае система становится
максимально приближенной к традиционной МЛЭ с
твердофазными источниками Si и Ge.

На рис. 4, b представлены зависимости величины L от
эффективности горячего источника для двух давлений
газов в реакторе: при высоком (сплошная кривая) —

в ростовом процессе доминируют атомарные потоки с
горячей проволоки, при низком (штриховая кривая) —
доминирующими являются молекулярные потоки и ро-
стовой процесс связан в основном с пиролизом гидридов
на подложке. На рис. 4, c для лучшего понимания причин
различного поведения кривых 1 и 2, приведенных на
рис. 4, b, мы показали соответствующие зависимости по-
верхностных концентраций атомов и молекул от эффек-
тивности горячего источника g. Видно, что с ростом g
все поверхностные компоненты быстро выходят на на-

Рис. 4. Зависимость параметров эпитаксиального процесса
(a — скороcти роста, b — величины расплывания верхней
границы слоя для x = 0.35, Tgr = 500◦C, k = 1,
PGeH4(SiH4) = 5 · 10−3(1.72 · 10−2) Torr — сплошные кривые,
2 · 10−4(6.9 · 10−4) Torr — штриховые, поверхностные концен-
трации Q атомов и молекул (c) (1 — GeH3, 2 — Si, 3 — Ge,
4 — H, 5 — SiH3) как функции эффективности g горячего
источника для тех же давлений газов.
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Рис. 5. Величина L′, как функция температуры роста
PSiH4/PSeH4 = 5; PSiH4 , Torr: 1 — 1 · 10−3, 2 — 1 · 10−4,
3 — 1 · 10−5. Светлые значки — g = 0, темные — 0.1 (метод
горячей проволоки).

сыщение и основной причиной различного поведения
кривых на рис. 4, b является конкуренция различных
механизмов массопереноса (рост из атомарных либо
молекулярных пучков). Возрастание кривой 1 на ее
начальном участке и рост кривой 2 во всем диапазоне
значений g связаны с монотонным возрастанием скоро-
сти наращивания при доминирующем механизме роста
из молекулярных пучков (рис. 4, a). Последующее рез-
кое уменьшение величины L с выходом на практически
стационарное (в пределах 1–2 Å) значение диффузного
расплывания гетерограницы (кривая 1 на рис. 4, b) связа-
но со сменой механизма массопереноса. Доминирующую
роль в ростовом процессе в этой области значений
параметра g играют уже атомарные потоки Si и Ge с
горячего источника.

В заключение обсудим характерные зависимости тол-
щины переходной области L′ от температуры роста
и давления газов в реакторе (рис. 5). На рисунке
хорошо видно значительное различие в значениях L′ в
присутствии горячего источника в камере роста и без
него. Величина L′ растет с увеличением давления газов
вследствие возрастания скорости роста слоя. Ширина
переходной области при одинаковом времени распада
адсорбированных на поверхности пленки молекул тем
больше, чем больше Vgr. По той же причине резкость
границ в структуре ухудшается при использовании в
реакторе дополнительного нагретого элемента. Исклю-
чением являются случай предельно низких давлений
газов (рис. 5, кривые 3), в этом случае атомарные потоки
с горячего источника незначительны, и случай высоких
давлений газов и температур роста Tgr > 600◦C (рис. 5,
кривые 1). Легко видеть, что резкое уменьшение ширины
переходный области в окрестности границ возможно
лишь в последнем случае, когда используются относи-
тельно высокие давления газов, низкие температуры ро-
ста Tgr < 600◦C и атомарные потоки при использовании

метода горячей проволоки g 6= 0 вносят основной вклад
в формирование слоя твердого раствора.

Выводы

Выделим основные причины, оказывающие определя-
ющее влияние на величину расплывания профиля соста-
ва в окрестности гетерограниц структуры при изменении
технологических параметров роста. Одна из них связана
с уменьшением времени жизни молекул, адсорбирован-
ных поверхностью, при возрастании температуры под-
ложки. Другая обусловлена перераспределением роли
атомарных и молекулярных потоков в массопереносе
вещества к растущей поверхности. В области сравни-
тельно высоких давлений второй фактор оказывает более
сильное влияние на ширину переходных областей. Техно-
логический процесс с применением метода ”горячей про-
волоки” при сохранении молекулярного течения газов
способствует повышению скорости роста и при давлении
газов выше, чем 10−3 Torr, и температуре роста ниже
600◦C может быть оптимален для минимизации ширины
переходных областей в окрестности гетерограниц струк-
туры.

Работа выполнена при поддержке грантов ”Универси-
теты России” (№ 992849) и ИНТАС (№ 96-0580).
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