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В данной работе рассматривается рост слоев GexSi1-x на Si. Для расчета критической толщины перехода от 

двумерного к трехмерному росту по Странскому–Крастанову в этой системе используется теоретическая модель, 

основанная на общей теории нуклеации островков, учитывающая зависимости модуля упругости, рассогласова-

ния решеток и удельной поверхностной энергии боковых граней от состава x. Построены зависимости критиче-

ской толщины перехода по Странскому–Крастанову от состава x и от температуры. Показано, что полученные 

выражения позволяют объяснить экспериментально наблюдаемые температурные зависимости критической 

толщины при низком содержании германия. 
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Полупроводниковые материалы на основе кремния с наноразмерными включениями герма-

ния стали очень активно изучаться с начала 1990-х годов [1, 2]. С тех пор они зарекомендовали 

себя весьма перспективными для всевозможных применений в оптоэлектронике. Эти материалы 

могут использоваться для создания фотодетекторов, солнечных элементов и светоизлучающих 

устройств, успешно конкурируя с традиционными для оптоэлектроники материалами на основе 

соединений А
III

-В
V
 [3–7]. 

Одним из самых многообещающих методов для производства гетероструктур Si/Ge является 

метод молекулярно-лучевой эпитаксии. В процессе выращивания квантовых точек этим методом 

управлять морфологией германиевых островков можно за счет изменения температуры роста, ско-

рости выращивания, количества осажденного на подложку германия [8, 9]. 

Важную роль в кинетике всего эпитаксиального роста полупроводниковых структур с рассо-

гласованием по постоянной решетки между осаждаемым материалом и подложкой (примером та-

кой рассогласованной системы является система Ge/Si(100), в которой разница между параметра-

ми решетки составляет 4,2 %) играет момент перехода от двумерного (послойного) к трехмерному 

(островковому) росту (так называемый переход по Странскому–Крастанову). Такой переход озна-

чает, что при определенной критической толщине осаждаемого материала, которая называется 

критической толщиной перехода от двумерного к трехмерному росту, вместо дальнейшего роста 

напряженных 2D-слоев происходит быстрая нуклеация объемных островков, когерентных с под-

ложкой [11]. 

Простейшие теоретические модели пытаются объяснить указанное явление на основе эффек-

та сегрегации [11, 12] или с помощью уравнения роста слоя в условиях поверхностной диффузии 

атомов под действием градиента химического потенциала атомов (теория морфологической не-

устойчивости) [13, 14]. В частности, в первом случае на основе уравнений термоактивационного 

обмена атомов определяется распределение концентрации атомов германия и кремния по припо-

верхностным монослоям (МС), вызванное явлением сегрегации, затем рассчитывается энергия 

упругих напряжений с учетом всех осажденных слоев. В качестве условия достижения критиче-

ской толщины перехода по Странскому–Крастанову выбирается равенство изменений энергии си-

стемы за счет релаксации упругих напряжений в островке и за счет увеличения поверхностной 

энергии при образовании дополнительных граней [11]. Однако эти модели неспособны объяснить 

наблюдаемую температурную зависимость критической толщины и дают хорошее согласие с экс-

периментом только в области высоких температур роста. 

В данной работе для расчета критической толщины перехода от двумерного к трехмерному 

росту по Странскому–Крастанову в случае роста GexSi1-x на Si используется теоретическая модель, 

основанная на общей теории нуклеации островков [15]. Эта модель опирается на выражение для 

изменения свободной энергии атомов при переходе из смачивающего слоя в островок, учитываю-

щее изменение свободной энергии за счет образования дополнительной поверхности граней, ре-
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лаксации упругих напряжений и уменьшения притяжения атомов к подложке [9, 15]. Изначально 

предложенная для системы Ge/Si (случай осаждения чистого германия), эта модель уточняется 

путем учета зависимости от состава x модуля упругости, рассогласования решеток и удельной по-

верхностной энергии боковых граней. 

Для определения критической толщины перехода сначала определяется изменение свободной 

энергия при переходе атомов из смачивающего слоя в островок ΔF с учетом всех перечисленных 

выше вкладов:  

 2/3( )F i Ai B i    , (1) 

где i – число атомов в островке, ζ = (h / heq – 1) – перенапряжение смачивающего слоя, h – толщина 

смачивающего слоя германия, heq – равновесная толщина смачивающего слоя. Константа A отве-

чает за вклад поверхностной энергии, а постоянная B – за релаксацию упругих напряжений и 

ослабление притяжения атомов к подложке [9, 15, 16]. Затем рассчитываются критическое число 

атомов в островке ic, при котором функция ΔF(i) достигает максимума, и активационный барьер 

нуклеации ΔF(ic). Далее по формуле Зельдовича [17] определяется скорость зарождения когерент-

ных островков.  

Наконец, чтобы определить критическую толщину hc перехода от двумерного к трехмерному 

росту, необходимо решить следующее трансцендентное уравнение для критического перенапря-

жения ζc = (hc / heq – 1) [9, 15]: 
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где teq = heq / V – время выращивания слоя равновесной толщины, V – скорость роста. Здесь также 

использованы следующие параметры [9]: 
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где l0 – среднее расстояние между атомами на поверхности, ν – параметр обрезания поля упругих 

напряжений [18], α – зависящий от формы островка геометрический фактор, D – коэффициент 

диффузии атомов из смачивающего слоя в островок.  

Для описания случая осаждения слоев GexSi1-x на поверхность кремния необходимо учесть за-

висимость термодинамических параметров от состава x. Для этого мы использовали значения фи-

зических констант для чистых веществ (Si, Ge) и закон Вегарда: 

  
Рис. 1. Сравнение экспериментальных [4, 19] и 

рассчитанных зависимостей критической толщи-

ны от состава для температуры T = 700°C 

Рис. 2. Сравнение экспериментальных [19] и рас-

считанных значений критической толщины пере-

хода для температуры T = 400°C и различных со-

ставов 
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 xx 0)(   , (5) 

 )()1()()( SixGexx   , (6) 

 )()1()()( SixGexx   , (7) 

где ε0 – рассогласование решеток, ε0 – рассогласование решеток для случая осаждения чистого Ge, 

λ – модуль упругости материала, γ – удельная поверхностная энергия. 

В работе были построены зависимости критической толщины перехода по Странскому–

Крастанову от состава x (Рис. 1, 2) для различных температур. Результаты расчетов демонстриру-

ют хорошее совпадение с экспериментом. Кроме того, полученные выражения позволяют объяс-

нить экспериментально наблюдаемые температурные зависимости критической толщины при низ-

ком содержании германия. 
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A.V. VOITSEKHOVSKII, A.P. KOKHANENKO, K.A. LOZOVOY 

CALCULATION OF A CRITICAL THICKNESS OF A TRANSITION FROM 2D TO 3D 

GROWTH IN GE/SI(100) MATERIALS SYSTEM 

In the study the growth of GexSi1-x layers on Si is considered. A theoretical model based on the general nucleation 

theory is used for calculation of a critical thickness of the Stranski–Krastanov transition from 2D to 3D growth in this 

system. Originally proposed for the Ge/Si system this model is specified by taking into account the dependences of elas-

tic modulus, lattices mismatch and surface energy of side faces on a composition x. Dependencies of a critical thickness 

of the Stranski–Krastanov transition on the composition x and temperature are determined. It is shown that the obtained 

expressions allow us to explain the experimentally observed temperature dependence of the critical thickness for low 

germanium content. 

Keywords: quantum dots, silicon, germanium, nanoheterosructures, molecular beam epitaxy, critical thickness, Stranski–

Krastanow transition. 
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