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Начиная с 90	х годов XX века полупроводнико	
вые материалы, содержащие кластеры Ge наномет	
ровых размеров (квантовые точки, КТ), нашли са	
мое широкое применение в оптоэлектронике. Они
применяются для создания светоизлучающих и фо	
топриемных устройств, на равных конкурирующих
с традиционными оптоэлектронными материала	
ми, такими как соединения АIIIВV. Повышение эф	
фективности устройств на основе наногетеро	
структур Si c квантовыми точками Ge достигается
благодаря проявлению эффектов пространствен	
ного квантования, когда геометрические размеры
наноостровков составляют менее 100 нм и реализу	
ется максимально высокая плотность массивов КТ
[1–3]. В таких массивах квантовых точек проявля	
ются многие наноразмерные явления, которые
обеспечивают перспективу их использования в
устройствах нано	 и оптоэлектроники [4, 5], в част	
ности для применений в волоконно	оптических
линиях связи и для создания солнечных элементов.

В настоящее время наиболее перспективный
метод формирования квантовых точек основан на
эффектах самоорганизации полупроводниковых
наноструктур в гетероэпитаксиальных системах.
Поскольку в процессе роста островки образуются
самопроизвольно, управлять их морфологией мож	
но, только изменяя условия синтеза: температуру
подложки, скорость осаждения, количество нане	
сенного материала [1, 6–8]. Кроме того, заметно
отличаются по своим характеристикам массивы
германиевых кластеров, выращенных на поверх	
ностях с различной кристаллографической ори	
ентацией [9], на предварительно окисленной по	
верхности кремния [10]. К дополнительным спо	
собам управления параметрами системы можно
также отнести использование сурфактантов [1] и
литографии [11], радиационное воздействие на
структуру [12, 13] и т.д.

Осаждение Ge на Si может быть в первом при	
ближении описано как классический процесс ро	
ста по Странскому–Крастанову. Самоорганиза	
ция квантовых точек происходит через классиче	
ские этапы нуклеации и последующего роста
островка. Однако рост пленок Ge включает в дей	
ствительности множество гораздо более сложных
механизмов, которые не принимаются в расчет
упрощенной схемой роста по Странскому–Крас	
танову и требуют своего детального изучения как
непосредственно влияющие на структуру образу	
емых массивов квантовых точек.

Несмотря на ведущиеся в последние 20 лет ин	
тенсивные исследования, многие важные особен	
ности перехода к трехмерному росту в системе
Ge/Si(001) остаются неясными, что связано со
сложностью и неоднозначностью влияния упругих
напряжений на протекание атомных процессов ро	
ста, таких как, например, поверхностная диффу	
зия, образование зародышей и рост островков.

Кроме получения массивов квантовых точек
малых размеров и высокой плотности еще более
сложной представляется задача формирования
однородных массивов германиевых кластеров.
Для эффективного приборного применения не	
обходимо создавать гетероструктуры с очень уз	
ким распределением квантовых точек по разме	
рам, так как именно это обеспечивает наилучшие
условия для проявления квантовых эффектов.
Желаемое распределение квантовых точек по раз	
мерам может быть достигнуто лишь путем тща	
тельного подбора и постоянного контроля росто	
вых условий, ориентации подложки, последова	
тельности слоев и т.д.

Таким образом, задача, которая сегодня стоит
перед исследователями, – это разработка техно	
логии создания плотных и однородных массивов
ультрамалых квантовых точек на подложках боль	
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ших размеров. А для того чтобы найти подход к
улучшению однородности массивов нанокласте	
ров Ge, необходимо провести морфологическое
исследование кластеров, образующих массивы.

Исследования массивов плотноупакованных
нанокластеров Ge на поверхности Si(001) показа	
ли [8, 14], что состав ансамбля hut	кластеров не	
однороден: есть несколько видов hut	кластеров,
отличающихся геометрической формой и поведе	
нием в процессе образования массива. Массивы
островков состоят из набора морфологически
различных hut	кластеров, важнейшими из кото	
рых являются пирамидальные (hut) и клиновид	
ные (wedge) кластеры, представляющие собой пи	
рамиды с квадратным и прямоугольным основа	
нием соответственно. Оба типа кластеров имеют
одинаковое отношение ширины основания к вы	
соте, близкое к десяти. Ширина основания кли	
новидного кластера обычно меньше, чем сторона
основания пирамиды. Так как эти два вида кла	
стеров имеют разное атомное строение, структур	
ные переходы между ними невозможны. Было об	
наружено также, что клиновидные кластеры до	
минируют в массивах, образующихся при низких
температурах, а их доля растет вместе с ростом
толщины осажденного германия [8, 14]. Однако
роль наличия различных видов островков в кине	
тике формирования массива квантовых точек до
сих пор изучена слабо.

Для различных применений необходимо со	
здавать гетероструктуры с КТ с различными свой	
ствами, которые определяются такими парамет	
рами КТ, как их поверхностная плотность, форма
и латеральный размер (размер в плоскости осно	
вания), поэтому важной задачей теории является
расчет оптимальных условий роста для создания
тех или иных гетероструктур, а также сравнение
кинетики формирования массивов квантовых то	
чек различной формы.

При численном описании различных стадий
формирования квантовых точек германия на
кремнии мы будем опираться на модель, предло	
женную в работе [15] для пирамидальных класте	
ров с квадратным основанием.

Однако, так как островки на стадии зарожде	
ния имеют форму пирамид как с прямоугольным,
так и с квадратным основанием [14], для модели	
рования параметров удлиненных квантовых то	
чек необходимо модернизировать модель для учета
наличия этих двух форм островков. Нам представ	
ляется, что можно сделать это при помощи учета из	
менения площади боковой поверхности, площади и
периметра основания островка и коэффициента
Ратша–Зангвилла для упругой релаксации.

Для расчета кинетики формирования клино	
видных (wedge) кластеров, как и в случае пирами	
дальных (hut) кластеров, необходимо прежде все	
го определить свободную энергию образования
островка как функцию его размера.

Будем считать, что отношение длины основа	
ния wedge	кластеров к ширине основания равно r
и распределено случайным образом и достаточно
равномерно в интервале от немногим более еди	
ницы до десяти. Тогда связь между числом атомов
в островке i и его латеральным размером (шири	
ной) L определяется выражением

(1)

с геометрическим фактором

(2)

где l0 – среднее расстояние между атомами на по	
верхности, d0 – высота монослоя (МС), а ϕ – угол
между боковой гранью островка и его основанием.

При росте по механизму Странского–Краста	
нова за счет диффузии атомов из смачивающего
слоя, стимулированной упругими напряжения	
ми, в случае пирамидальных островков с прямо	
угольным основанием и постоянным углом при
основании ϕ свободная энергия (выраженная в
единицах kBT, T – температура подложки, kB –
постоянная Больцмана) имеет вид, аналогичный
виду для пирамидальных кластеров с квадратным
основанием [15]:

(3)

где ζ – перенапряжение смачивающего слоя. С
учетом различной геометрической формы КТ па	
раметры A и B будут иметь вид

(4)

(5)

где γ(0) и γ(ϕ) – удельные поверхностные энер	
гии основания и боковых граней пирамиды, λ –
модуль упругости материала, ε0 – рассогласова	
ние решеток, Ψ0 – плотность смачивающей энер	
гии на поверхности подложки, ζ – перенапряже	
ние смачивающего слоя.

Величину коэффициента упругой релаксации Z
можно рассчитать в рамках модели Ратша–Занг	
вилла, согласно которой эффективный параметр
несоответствия решеток уменьшается при пере	
ходе от нижнего слоя атомов к верхнему из	за то	
го, что верхний слой содержит дополнительное
число релаксированных атомов у каждого края
островка по сравнению с нижним слоем [9, 16].

При заданных энергетических и геометриче	
ских параметрах системы выражения (3)–(5) поз	
воляют рассчитать свободную энергию образо	
вания удлиненного островка как функцию его
размера.
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Скорость зарождения островков определяется
формулой Зельдовича [17]

(6)

где W+(ic) – скорость поступления атомов к остров	
ку критического размера, а ic – критический размер,
при котором свободная энергия имеет максимум

(7)

Для нахождения W+(ic) для островков пирами	
дальной формы с прямоугольным основанием вос	
пользуемся моделью, использованной в [9, 15], но
учтем изменение периметра их основания и соот	
ветственно области сбора атомов

(8)

где D – коэффициент диффузии атомов из смачи	
вающего слоя в островки, вызванной полем упру	
гих напряжений вокруг границы островка длины
12L. Для смачивающего слоя равновесной тол	
щины di/dt = 0, что позволяет найти W+(i):

(9)

Для скорости зарождения островков удлинен	
ной формы в зависимости от перенапряжения сма	
чивающего слоя получаем формулу
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ν – параметр обрезания поля упругих напряже	
ний [9]. 

Весь дальнейший расчет кинетики формиро	
вания клиновидных кластеров ведется аналогич	
но пирамидальным [15, 18, 19] с квадратным ос	
нованием, но с пересчитанными параметрами,
которые были перечислены выше.

Для расчетов использовались следующие
значения материальных параметров [9, 15]: λ =
= 1.27 ⋅ 1012 дин ⋅ см–2, ε0 = 0.042, d0 = 0.145 нм, l0 =
= 0.395 нм, Ψ0 = 450 эрг ⋅ см–2, γ(0) ≈ γ(ϕ) =
= 800 эрг ⋅ см–2, ϕ = 20°, heq = 3 МС, ν = 10, D =
= 6 ⋅ 10–13 см2 ⋅ с–1.

Проводился расчет параметров пирамидаль	
ных и клиновидных квантовых точек с различ	
ным отношением длин большей и меньшей сто	
рон. На рис. 1 приведены результаты расчета на
основе аппроксимации Ратша–Зангвилла коэф	
фициента релаксации упругой энергии в коге	
рентном островке Z в зависимости контактного
угла ϕ для пирамид с квадратным и прямоуголь	
ным основанием (для разных r) [18].

Из сравнения скоростей зарождения остров	
ков видно, что островки с более высокими значе	
ниями r образуются несколько позже и их зарож	
дение происходит более интенсивно (рис. 2), что,
по нашему мнению, может объяснить наблюдае	
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Рис. 1. Коэффициент релаксации упругой энергии в
когерентном островке Z как функция контактного уг	
ла ϕ для пирамид с квадратным и прямоугольным ос	
нованием (для разных отношений длин большей и
меньшей сторон r) [18].
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Рис. 2. Зависимость скорости зарождения клиновид	
ных островков с r = 1…5 от времени в системе
Ge/Si(001) при температуре поверхности T = 470°C и
скорости осаждения V = 0.07 МС ⋅ с–1.
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мое в эксперименте [8, 14, 20] увеличение доли
клиновидных кластеров в массивах квантовых то	
чек на более поздних стадиях роста.

Моделирование динамики роста квантовых
точек позволяет оценить (рис. 3–6) поверхност	
ную плотность и распределение по размерам ост	
ровков различной формы. Результаты вычисли	
тельных экспериментов показывают, что для од	
них и тех же параметров роста средние размеры
клиновидных островков с небольшим значением

r меньше (рис. 3, 4), меньше и их разброс по раз	
мерам, а поверхностная плотность больше, чем
для пирамидальных кластеров, что делает их более
привлекательными для приборных применений.
Однако следует также заметить, что поверхностная
плотность N и средний размер Lav клиновидных
островков немонотонно зависят от отношения
длины основания к его ширине. Существует выде	
ленная форма квантовых точек с r ≈ 2 (рис. 5, 6) для
которой при заданных условиях роста средний раз	
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ров с r = 1…2 по ширине основания L при температуре
поверхности T = 470°C и скорости осаждения V =
= 0.07 МС ⋅ с–1.
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ВОЙЦЕХОВСКИЙ и др.

мер минимален, а поверхностная плотность, на	
оборот, достигает своего наибольшего значения.

При увеличении отношения длин сторон ос	
нования от двух до порядка семи поверхностная
плотность островков постепенно уменьшается, а
их средний размер возрастает, достигая при r ≈
≈ 6–8 значений, соответствующих пирамидально	
му кластеру с квадратным основанием. При даль	
нейшем увеличении r тенденция роста среднего
размера и уменьшения плотности сохраняется.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе предпринята попытка разработ	
ки кинетической модели процессов, протекающих
на начальных стадиях формирования квантовых то	
чек различной формы в системе Ge/Si(100). Данная
модель позволяет в зависимости от заданных темпе	
ратуры, скорости, а также других условий роста рас	
считать распределение квантовых точек по разме	
рам и их поверхностную плотность – характеристи	
ки, непосредственно определяющие параметры
оптоэлектронных приборов на основе гетеро	
структур. На основании численных расчетов сде	
лан вывод о том, что существует выделенный тип
клиновидных квантовых точек с соотношением
сторон основания 2 : 1, для которого при одина	
ковых условиях роста достигается максимальная
плотность островков, а средний размер имеет
наименьшее значение.

Исследование выполнено в рамках программы
повышения конкурентоспособности Националь	
ного исследовательского Томского государствен	
ного университета при финансовой поддержке
Министерства образования и науки, Госзадание,
проект № 16.1032.2014/K.
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