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Влияние шероховатости поверхности на смену режима роста

с двумерного на трехмерный в напряженных SiGe-гетероструктурах
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Исследовано влияние микрошероховатости поверхности роста на критическую толщину двумерного роста

напряженных SiGe-структур, выращенных на подложках Si(001) и Ge(001). Для решеток Ge/Si, выращенных

на подложках Si(001), обнаружено уменьшение критической толщины двумерного роста Ge при увеличении

числа периодов решетки или уменьшении толщины разделительных слоев Si, которое связывается с

увеличением шероховатости поверхности роста по мере накопления в сжатых структурах упругой энергии.

Сравнительные исследования роста SiGe-структур на подложках Si(001) и Ge(001) показали, что в широком

диапазоне составов слоев SiGe при одинаковом по абсолютной величине рассогласовании кристаллических

решеток пленки и подложки критическая толщина двумерного роста растянутых слоев значительно больше,

чем сжатых.

1. Введение

Хорошо известно, что для широкого диапазона со-

ставов напряженных (сжатых) структур Si1−xGex /Si(001)
упругая релаксация напряжений через образование са-

моформирующихся наноостровков предшествует пла-

стической релаксации за счет формирования дефек-

тов (см., например, обзоры [1,2]). Однако сам меха-

низм зарождения наноостровков несколько различен для

структур с большой и малой долей Ge. Для слоев

Si1−xGex с небольшой долей Ge (x < 80%) формиро-

вание островков происходит по так называемому
”
без-

барьерному“ механизму, за счет постепенного развития

шероховатости поверхности и образования на началь-

ных этапах трехмерного роста неограненных островков

(mounds) [3,4]. По мере роста толщины осажденной

пленки SiGe неограненные островки трансформируются

в пирамидальные с боковыми гранями типа (105) [3,4].
В то же время для слоев Si1−xGex с большой долей Ge

(x > 80%), для которых критическая толщина двумер-

ного роста составляет единицы монослоев (1 монослой

(МС) соответствует ∼ 0.14 нм), такое постепенное раз-

витие шероховатости поверхности роста и формирова-

ние неограненных островков в однослойных структу-

рах было обнаружено лишь в единичных работах при

очень низких скоростях осаждения (< 0.05МС/мин) [5].
В большинстве же работ наблюдалось сохранение ма-

лой шероховатости поверхности таких слоев вплоть до

момента образования пирамидальных островков. Это

означает, что для формирования островков в слоях

Si1−xGex /Si(001) с большой долей Ge необходимо пре-

одоление некоторого энергетического барьера [6]. На-
личие такого барьера затрудняет зарождение островков.

В результате экспериментально определяемая критиче-

ская толщина двумерного роста (hc) Ge на Si(001)
(4−5МС) оказывается больше равновесной толщины

смачивающего слоя (3МС) [7]. Очевидно, что увеличе-

ние (уменьшение) микрошероховатости поверхности ро-

ста облегчит (затруднит) преодоление энергетического

барьера и приведет к уменьшению (увеличению) крити-

ческой толщины двумерного роста напряженных слоев

Si1−xGex . При росте SiGe-гетероструктур на подложках

с кристаллографической ориентацией (001) управление

микрошероховатостью поверхности роста возможно за

счет осаждения слоев с различным знаком деформации.

Это вызвано различным влиянием сжатых и растянутых

слоев на энергию образования моноатомных ступеней

на реконструированной (2× 1) поверхности (001) [8]:
деформация сжатия понижает энергию, а деформация

растяжения повышает. В результате предосаждение сжа-

тых планарных слоев SiGe приводит к росту микрошеро-

ховатости поверхности и, как следствие, к уменьшению

величины hc при росте Ge на Si(001) [9], а растянутых

слоев Si — к
”
выглаживанию“ поверхности роста и уве-

личению hc при росте Ge на релаксированных буферах

SiGe/Si(001) [10]. При этом влияние предосажденных

напряженных слоев SiGe на дальнейший рост гетеро-

структуры сохраняется и при их заращивании тонким

ненапряженным слоем матрицы [9,10]. Это указывает

на то, что в многослойных SiGe-структурах, в которых

напряженные планарные слои разделены между собой

тонкими слоями ненапряженного материала, характер

релаксации упругих напряжений может меняться по

мере роста структуры. В настоящей работе данное

предположение экспериментально проверено на приме-

ре напряженных решеток Ge/Si, выращенных на под-

ложках Si(001). Выявлена смена механизма зарождения

самоформирующихся наноостровков Ge с
”
барьерно-

го“ на
”
безбарьерный“ по мере роста числа периодов

решетки и/или уменьшения толщины разделительных

слоев Si.
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Зависимость для гетеросистемы Ge/Si шероховатости

поверхности (001) от знака деформации [8] должна при-

водить к существенному различию в релаксации упругих

напряжений сжатых и растянутых слоев Si1−xGex , что и

было экспериментально показано в ряде работ [8,11,12].
Однако процессы релаксации упругих напряжений за

счет развития шероховатости для растянутых слоев

GeSi, выращенных на подложках Ge(001), к насто-

ящему времени остаются исследованными в гораздо

меньшей степени, чем для SiGe-структур, выращенных

на подложках Si(001). В данной работе исследован рост

напряженных слоев GeSi/Ge(001) и показано, что в

широком диапазоне составов слоев SiGe при одинаковом

по величине рассогласовании кристаллических решеток

пленки и подложки критическая толщина двумерного ро-

ста растянутых слоев GeSi/Ge(001) значительно больше,

чем сжатых SiGe/Si(001).

2. Методика эксперимента

Исследованные структуры были выращены на подлож-

ках Si(001) и Ge(001) методом молекулярно-пучковой

эпитаксии (МПЭ). Температура роста SiGe-структур на

подложках Si(001) составляла 700◦C, а на Ge(001) —

600◦C. Выбор температур роста был обусловлен мини-

мизацией влияния на рост структур двух факторов: кине-

тических ограничений, проявляющихся при низких тем-

пературах, и диффузионного перемешивания слоев, ярко

выраженного при высоких температурах. Более низкая

температура роста структур на подложках Ge(001) свя-

зана с более высокой поверхностной диффузией атомов

Si и Ge на Ge(001) по сравнению с диффузией на

Si(001) [13]. Скорость осаждения Ge при росте на

Рис. 1. Схематичное изображение решеток Ge/Si, исследо-

ванных в работе. dGe — толщина слоя Ge, dSi — толщина

разделительного слоя Si, N — число периодов решетки.

подложках Si(001) составляла ∼ 0.02 нм/с, а слоев SiGe

на подложках Ge(001) ∼ 0.1 нм/с. В случае роста на

подложках Si(001) исследованные структуры состояли

из буферного слоя Si толщиной 100 нм и решетки

Ge/Si. Схематично изображение исследованных решеток

представлено на рис. 1. Толщина слоев Ge в различных

решетках варьировалась в пределах dGe = 2−4МС, а

разделительных слоев Si — dSi = 2−6 нм. Рост решеток

Ge/Si заканчивался при переходе слоя Ge к островково-

му росту. При росте на подложках Ge(001) структуры

состояли из буферного слоя Ge и слоя GexSi1−x с

долей Ge x = 20−65% толщиной dGeSi = 1−13 нм. Рост

структур (перестройка поверхности и критическая тол-

щина двумерного роста hc) контролировался in situ с

помощью дифракции быстрых электронов (ДБЭ). Кри-
тическая толщина двумерного роста напряженных слоев

определялась также ex situ с помощью атомно-силовой

микроскопии (АСМ) на микроскопе NTEGRA PRIMA

(НТ-МДТ). АСМ использовалась также для исследо-

вания морфологии поверхности выращенных структур.

Состав и степень релаксации упругих напряжений в

структурах GeSi/Ge(001) определялись с помощью рент-

геновского дифракционного анализа.

3. Результаты и их обсуждение

3.1. Рост решеток Ge/Si на подложках Si(001)

Для решеток Ge/Si, состоящих из слоев Ge тол-

щиной dGe = 2−4МС, разделенных слоями Si толщи-

ной dSi = 2−6 нм, обнаружено уменьшение критической

толщины двумерного роста Ge при увеличении числа

периодов решетки (N) и/или уменьшении толщины раз-

делительных слоев Si (dSi). Так, если в однослойных

структурах Ge/Si(001) согласно ДБЭ hc = 4.5−5МС, то

для решетки Ge/Si 4МС/6 нм образование островков

наблюдается уже во втором периоде, а для 3МС/2нм —

в третьем, т. е. значения hc для второго и третьего

периодов этих решеток составляют 4 и 3МС соответ-

ственно. При этом увеличение толщины разделительно-

го слоя Si до dSi = 3 нм в решетке Ge/Si со слоями Ge

толщиной dGe = 3МС приводит к отсутствию островков

в третьем периоде решетки (hc > 3МС). Выявленное

уменьшение hc пленки Ge связывается с развитием

микрошероховатости поверхности при росте решеток

Ge/Si с увеличением накопленной в них упругой энер-

гии. Данное предположение подтверждается результа-

тами АСМ-исследований, показавшими, что слои Ge

одинаковой толщины (< hc) в первом и верхних слоях

решеток Ge/Si имеют различную морфологию поверх-

ности (рис. 2). Так, на АСМ-снимке слоя Ge толщиной

dGe = 2.5МС, осажденного на буфер Si (
”
первого“ слоя

в решетке Ge/Si 2.5МС/2 нм), не наблюдается никаких

особенностей (рис. 2, a). При этом шероховатость по-

верхности слоя Ge близка к шероховатости поверхности

буфера Si (среднеквадратичная шероховатость поверх-

ности, определенная из АСМ-снимка, ∼ 0.2 нм). В то
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Рис. 2. АСМ-снимки поверхности однослойной структуры

Ge/Si(001) сo слоем Ge толщиной 2.5МС (a) и шестого

слоя Ge в решетке Ge/Si 2.5МС/2 нм (b). Снимки обработаны

фильтром Прюитта для подчеркивания микрошероховатости

поверхности. b: отмечены ямки (pits) (1), неограненные возвы-

шенности (mounds) (2) и мелкие островки (pre-pyramids) (3).
Размеры снимков 3× 3мкм.

же время на поверхности слоя Ge такой же толщины в

шестом периоде решетки при незначительном увеличе-

нии микрошероховатости (среднеквадратичная шерохо-

ватость поверхности выросла до ∼ 0.3 нм) наблюдается

формирование мелких ямок (pits), неограненных возвы-

шенностей (mounds) и мелких островков (pre-pyramids)
(рис. 2, b). Данный вид поверхности типичен для на-

пряженных слоев Si1−xGex /Si(001) (x < 80%), толщина

которых близка к критической толщине их двумерно-

го роста [4]. Полагается, что развитие шероховатости

поверхности (в частности, формирование неограненных

островков) по мере роста числа периодов решетки Ge/Si

меняет механизм зарождения островков с
”
барьерного“,

характерного для первых периодов решетки, на
”
безба-

рьерный“ в ее верхних слоях. Отсутствие энергетиче-

ского барьера на формирование островков в последнем

случае ведет к наблюдаемому уменьшению критической

толщины двумерного роста германия в решетке Ge/Si.

Как видно из рис. 2, b, образование неограненных возвы-

шенностей (mounds) и мелких островков (pre-pyramids)
в исследуемых решетках Ge/Si наблюдалось и при

толщине Ge < 3МС, которая для однослойных струк-

тур считается термодинамически равновесной толщиной

смачивающего слоя Ge на Si(001) (см., например, [7]).
Данное наблюдение согласуется с ранее полученными

результатами, свидетельствующими о возможности фор-

мировании островков в многослойных SiGe-структурах,

толщина отдельных слоев Ge в которых < 3МС [9].
Необходимо отметить, что количественно зависи-

мость hc от параметров решеток Ge/Si достаточно хо-

рошо описывается моделью [14], развитой для описа-

ния влияния предосаждения напряженных SiGe/Si(001)
слоев на последующий рост пленки Ge [9]. В данной

модели была предложена новая оценка величины hc ,

основанная на накоплении в напряженных структурах

эффективной упругой энергии до некой критической

величины [14]. В расчетах учитывается упругая энергия,

накопленная в напряженных подслоях SiGe, находящих-

ся на расстоянии 20−30МС (3−4 нм) от поверхности.

Согласно экспериментальным результатам [9], именно

таков масштаб толщин, на котором заращённые напря-

женные подслои оказывают влияние на дальнейший рост

SiGe-структур. В модели также учитывается изменение

состава осаждаемых слоев SiGe в результате сегрегации

Ge [14]. Согласно расчетам, выполненным с исполь-

зованием модели из работы [14], при эксперименталь-

ном значении hc = 4.5МС для роста Ge на Si(001)
накопленная упругая энергия в структуре, необходимая

для формирования островков, составляет ∼ 0.1Дж/м2.

Анализ зависимости hc от параметров решеток Si/Ge,

исследованных в данной работе, показывает, что образо-

вание островков в верхних слоях решеток начинается

при накоплении в них эффективной упругой энергии

(0.095 ± 0.01)Дж/м2, что в пределах ошибок совпадает

с критической упругой энергией для роста Ge на Si(001).
Исходя из этого можно предположить, что выявленное

ранее уменьшение hc при росте Ge в структурах с на-

пряженными подслоями SiGe также связано с влиянием

микрошероховатости слоя SiGe на механизм зарождения

островков Ge. В этом случае введенный в работах [9,14]
феноменологический параметр Ldec, характеризующий

масштаб толщин, на котором предосажденный слой

SiGe оказывает влияние на последующий рост структур,

может быть связан с масштабом толщин, на котором

при используемых условиях роста происходит или раз-

витие (при осаждении напряженного подслоя SiGe),
или уменьшение (при его заращивании ненапряженным

слоем Si) микрошероховатости поверхности роста.
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Рис. 3. АСМ-снимки слоя Si0.65Ge0.35/Si(001) толщи-

ной 3.5 нм (a) и слоя Si0.35Ge0.65/Ge(001) толщиной 8 нм (b).
Боковые стороны снимка ориентированы: a — вдоль направле-

ний [110], b — вдоль направления типа [010].

3.2. Релаксация упругих напряжений в слоях
GeSi, выращенных на подложках Ge(001)

Для исследования особенностей релаксации упругих

напряжений в растянутых слоях за счет смены меха-

низма роста с двумерного на трехмерный на подложках

Ge(001) была выращена серия структур со слоями

Si1−xGex . Доля Ge в слоях варьировалась от 20 до

65%, а их толщина — от 1 до 13 нм. Результаты АСМ-

и ДБЭ-исследований структур на подложках Ge(001)
сравнивались с результатами исследований структур

с сжатыми слоями SiGe, выращенными на подложках

Si(001) и имеющими близкую по абсолютной вели-

чине упругую деформацию. Установлено, что в ши-

роком диапазоне составов критическая толщина дву-

мерного роста растянутых слоев GeSi/Ge(001) больше,

чем сжатых SiGe/Si(001). Так, для слоя Si1−xGex /Si(001)

с долей Ge x = 35%, что соответствует абсолютному

значению деформации сжатия ε ≈ 1.5%, критическая

толщина двумерного роста составляет hc = 3.5 нм, т. е.

∼ 25МС. При этой толщине слоя Si1−xGex на по-

верхности наблюдается плотный массив пирамидальных

островков (рис. 3, a). В то же время поверхность слоя

Si1−xGex /Ge(001) с долей Ge x = 65%, что соответ-

ствует абсолютному значению деформации растяжения

ε ≈ 1.5%, остается планарной и при толщине слоя в

8 нм (рис. 3, b). При этом на АСМ-снимке этого слоя

хорошо различимы моноатомные ступени с широкими

террасами между ними (рис. 3, b), а шероховатость

поверхности остается < 0.2 нм. Следовательно, при ро-

сте растянутых слоев SiGe, в отличие от сжатых, не

происходит развития микрошероховатости поверхности

роста. Данный факт связывают с увеличением энергии

образования моноатомных ступеней на реконструиро-

ванной (2× 1) поверхности (001) в системе Si/Ge с

ростом деформации растяжения и уменьшением энергии

с ростом деформации сжатия [8]. Малая шероховатость

поверхности растянутых слоев понижает вероятность

зарождения самоформирующихся трехмерных объектов

и, как следствие, увеличивает критическую толщину

двумерного роста структур GeSi/Ge(001). Это особенно

ярко выражено для напряженных слоев с небольшой

деформацией (ε < 2.5%), для которых в случае сжатых

слоев SiGe/Si(001) образование островков идет через

постепенное развитие шероховатости поверхности [3,4].

Рис. 4. Зависимости критической толщины двумерного и

псевдоморфного роста слоев SiGe/Si(001) и GeSi/Ge(001) от

абсолютного значения деформации. 1 — экспериментальные

данные по hc для сжатых слоев SiGe/Si(001); сплошная

кривая — экспериментальная зависимость hc для сжатых

SiGe/Si(001) слоев из работы [1]; 2 — hc для растянутых слоев

GeSi/Ge(001); 3 — параметры растянутых слоев GeSi/Ge(001),
в которых не наблюдалось перехода к трехмерному росту;

4 — экспериментальная точка для критической толщины дву-

мерного роста Si на Ge(001) из работы [12]. Штрихпунктирная

кривая — теоретически рассчитанная зависимость критиче-

ской толщины псевдоморфного роста из работы [15].
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В результате существует широкий диапазон составов

слоев, в котором критическая толщина двумерного роста

растянутых слоев GeSi/Ge(001) не только больше, чем

сжатых SiGe/Si(001), но и превосходит критическую

толщину их псевдоморфного роста, рассчитанную в

работе [15] (рис. 4). При толщине слоя SiGe, большей

критической толщины псевдоморфного роста, стано-

вится энергетически выгодным образование дефектов

(дислокаций) в растущей пленке. Из-за того что ве-

личина hc в структурах GeSi/Ge(001) больше критиче-

ской толщины начала пластической релаксации упругих

напряжений, трехмерные самоформирующиеся объекты,

образующиеся в этих структурах, содержат дефекты

кристаллической решетки (дислокации) [11,12].

4. Заключение

В работе для SiGe-структур, выращенных методом

МПЭ на подложках Si(001) и Ge(001), исследовано

влияние микрошероховатости поверхности на смену

механизма роста напряженных слоев с двумерного на

трехмерный. Для решеток Ge/Si, выращенных на под-

ложках Si(001) и состоящих из слоев Ge толщиной

2−4МС, разделенных слоями Si толщиной 2−6 нм,

обнаружено уменьшение критической толщины двумер-

ного роста Ge при увеличении числа периодов решетки

и/или уменьшении толщины разделительных слоев Si.

Уменьшение критической толщины двумерного роста Ge

при увеличении числа периодов решетки или уменьше-

нии толщины разделительных слоев Si связывается с

развитием шероховатости поверхности роста по мере

накопления в структуре упругой энергии, что понижает

энергетический барьер на образование самоформирую-

щихся островков. Для SiGe-структур, выращенных на

подложках Ge(001), показано, что в широком диапазоне

составов слоев SiGe при одинаковом по абсолютной ве-

личине рассогласовании кристаллических решеток плен-

ки и подложки критическая толщина двумерного роста

растянутых слоев GeSi/Ge(001) значительно больше,

чем сжатых SiGe/Si(001). Рост критической толщины

двумерного роста для растянутых слоев SiGe связыва-

ется с увеличением энергии образования моноатомных

ступеней на реконструированной (2× 1) поверхности

(001) с ростом деформации растяжения.

Работа выполнена при поддержке научных про-

грамм РАН и грантов РФФИ № 16-52-50017-ЯФ_а и

14-02-01116.
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Abstract The influence of the surface microroughness on the

critical thickness for two-dimensional growth of strained SiGe

structures on Si(001) and Ge(001) substrates was investigated.

The decrease of the two-dimentional (2D) growth critical thick-

ness of Ge film in Ge/Si lattices grown on Si(001) substrates

was observed with increasing the number of lattice periods or

decreasing the thickness of spacer Si layers. Such change in the 2D

growth critical thickness is related to increase of the lattice surface

roughness with the accumulation of elastic energy in compressed

structures. Comparative studies of the growth of SiGe structures

on Si(001) and Ge(001) substrates have shown that in wide range

of SiGe layer compositions the critical thickness for 2D growth

of tensile-strained layers is significantly larger than for compressed

layers.
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