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摘要: 采用动力学蒙特卡罗(Kinetic Monte CarloD方法模拟了 Si/Ge 系统自组织生长 Ge 量子点过程中二维 Ge 岛

成核的早期阶段.引入吸附原子导致的 应 力 场 对 原 子 扩 散 的 势 垒 进 行 了 修 正 .研 究 了 温 度 和 应 力 场 分 布 对 二 维

Ge 岛成核位置以及尺寸分布的影响 结果表明应力场对二维岛的成核具有决定作用 采用调制应力的方法可以有

效控制量子点的自组织生长过程 .
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1 引言

半导体量子点在纳米电子学 ~ 光电子学和信息

科学领域具有广阔的应用前景 如单电子存储器 ~量
子点激光器以及量子计算机等.对量子点的尺寸分

布 ~ 密 度 和 排 列 进 行 有 效 的 控 制 是 应 用 的 关 键.目

前 采用大失配的应变半导体材料系 统 (如 Si/GeD
进行量子点的自组织生长是制备量子点的主要方法

之一.然而 由于生长量子点材料系统的多样化和生

长模式本身的复杂性 现在对于量子点自组织生长

机理的研究还远不能实现对生长过程的有效控制 
因此 有必要对量子点生长过程进行更深入的研究.

异质材料系统中量子点的自组织生长属于薄膜

生长的 S-K 生 长 模 式.从 能 量 的 角 度 考 虑 应 力 的

积累和释放是形成量子点的主要驱动力 纯粹从能

量的角度进行计算 在 0K 下按照二维网 格 规 则 排

列 的 金 字 塔 形 状 的 量 子 点 对 应 于 系 统 的 最 低 能

量[1 2].但 是 在 S-K 生 长 过 程 中 存 在 强 的 非 线 性

动力学过程[3 4] 目前还没有报道证实用自组织生长

的方法可以得到二维网格排列的量子点阵列.因此 
不 能 简 单 地 从 能 量 的 角 度 研 究 和 解 释 量 子 点 的 形

成 必须对特定的过程(尤其是成核阶段 D结合动力

学的方法进行研究.

在量子点的形成过程中 二维岛的成核对于其

后向三维岛的转变以及尺寸和位置的分布都有很大

的影响 这已经为实验所证实[5].因此 研究二维岛

的动力学成核过程是很有必要的.
本 文 采 用 动 力 学 蒙 特 卡 罗 法 ( Kinetic Monte

Carlo KMCD对 Si/Ge 系 统 中 二 维 Ge 岛 成 核 的 早

期阶段进行了模拟.模拟中考虑了吸附原子引入的

应力场对成核的影响 研究了温度 ~应力场分布对二

维岛成核的影响.发现应力场在成核过程中起着关

键的作用 表明在量子点的制备中 可以通过调制应

力场分布 对量子点的尺寸和位置分布进行控制.

2 KMC模拟

KMC 是一种用于模拟表面生长随时间变化的

过程的方法.通用的 KMC 的主要思想是通过模拟

吸附原子在表面原子周期势和其他吸附原子的势场

下的扩散运动来描述表面的生长过程 原子间的非

线性相互作用通过影响扩散势垒的高度来体现.
如果只考虑最近邻原子间的相互作用和原子在

相邻位置的跳跃 那么 在势阱中的原子跳跃到邻近

位置的几率为:

P = vexp(- ES + nEnkBT D ( 1D



其 中 Es 为 表 面 的 束 缚 能 En 为 近 邻 原 子 的 束 缚

能 7 维近邻原子数  为温度    为玻尔兹曼常数 
J 为势阱中原子的振动频率.

对于  i  Ge 系统 由于存在应变  系统的平衡束

缚 能 减 小 . 为 了 考 虑 应 力 对 生 长 过 程 的 影 响 引 入

Ec 对系统的束缚能进行修正[6 ]  ( 1 ) 式成为 :

P = Jex p ( - Es + 7 En + Ec

   ) ( 2 )

Ec 为吸附原子引入的应力场对系统束缚 能 的 修 正

项 由于应力场的作用总是减小束缚能 因此该项恒

为负值 . 上式表明在存在应力场的位置 原子比没有

应力场时更容易发生扩散  从而导致高应力区域向

低应力区域的原子扩散流.
应力场的严格计算应该采用连续弹性理论 . 此

处 为 了 计 算 方 便 直 接 对 Ec 采 用 了 简 单 的 线 性 近

似 即在岛的中心 Ec 取最大值  偏离中心方向线性

减小  到岛半径两倍距离处减小至零 应力场由下式

表示 :
Ec ( I y ) = Em a x

c ( R - 1)  R ( 3 )

Ec ( I y ) 的最大值  Em a x
c  = G N  N 是量子点所

包含的原子数 G = O . O 1eV .
模 拟 中 参 数 选 取 如 下[6 ] : Es = 1 . 3eV  En =

O . 3eV  J= 1 O 1 3  - 1 .

首 先计算表面所有吸附原子的跃迁 几 率 ( 有 4
个近邻原子的原子认为不发生跳跃 )  确定下一步将

要发生跃迁的原子 然后进一步对这些原子进行分

类 把一个几率段内的所有原子归为一类  然后此类

中原子的 数 目 N z 乘 以 这 个 几 率 p z  得 到 加 权 后 的

几率 N z > p z  再根据这个几率选出发生事件的类 z  
从中随机地取出一个原子随机地跃迁到相邻的某个

位置上  这样 就完成了表面原子的一次集体事件 
在每一个时间单位内重复上面两步 发生跃迁的原

子和其周围原子的几率将被重新计算 并根据新的

几率把他们划分到相应的类当中去. 需要指出的是  
这个模拟方法和理论基础并不适用于二维岛向三维

岛的转变以及三维岛的继续生长  因此  模拟过程只

对生长的最初几个原子层有效. 但这并不影响模拟

的意义 因为单原子层或双原子层的团簇就已经成

为量子点生长的核心.

3 结果和讨论

模拟区域是 2 O O > 2 O O 的晶格 除模拟温度场作

用外  温度均为 7 5 O K .
图 1 为考虑吸附原子引入的应力场后二维 Ge

岛的成核过程 .

图 1 考虑原子引入应力场后二维岛的成核过程

Fi g . 1 N u cl ea t i on p r ocess of 2D i sl a n d s w h en con si d er i n g st r a i n f i el d i n d u ced b y a d sor d ed a t om s

从二维 Ge 岛 成 核 的 演 变 过 程 可 以 发 现  生 长

过程中 Ge 岛的尺 寸 有 自 限 制 的 效 应 . 图 中 椭 圆 圈

起的两个 Ge 岛的演变明显表示出了不同尺寸的岛

在成核过程中的变化 较小岛的生长速率大于大岛

的速率  最后尺寸趋于一致. 这是由于刚开始时由于

原子形成簇时跃迁几率大大降低  从而形成小的点

簇  随着簇的增大  进而向岛演变 岛边界的应力越

来越大  导致边界原子跃迁几率的增大 . 当岛的尺寸

增大到一定程度后  边界原子有足够大的跃迁几率  
以至于脱离岛的束缚而成为自由原子 . 从( 2 ) 式可以

看出  大岛的原子比小岛具有更大的跳跃几率  更容

易失去原子 形成从大尺寸点到小尺寸点的净原子

流 导致岛的尺寸趋于均匀  这就是应力场对量子点

大小的影响 . 因此 在考虑了吸附原子的应力场作用
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后 ~ 在二维岛成核的演变过程中 ~ 各岛之间存在协同

的效应.
对 于 多 层 量 子 点 材 料 的 生 长 ~ 每 层 Ge 岛 的 成

核将受到下面埋层量子点产生的应力场的影响 ~ 这

种应力场对于上层二维岛成核属于外界作用. 为了

模拟埋层量子点 对 上 层 Ge 岛 成 核 的 影 响 ~ 我 们 可

以在生长的同时在表面上附加一个和前一层量子点

的分布相对应的应力场的分布. 为了计算方便 ~ 同时

也为了说明应力场对量子点水平排列的作用 ~ 我们

用 1O 个周期的按正弦规律变化的附加势垒(势垒振

幅为 O. 3eVD 模拟应力场分布.
模拟结果如图 2 所示. 从图中可以明显看出~ 在

外加应力场的作用下~ 二维 Ge 岛在排列上都呈现出

规则性. 这是由于在附加势垒的极值点处原子的跃迁

几率最小~ 因此呈现和附加势垒相同周期的规则排

列~ 可以很好的解释多层量子点的纵向对准现象.

图 2 多层量子点情况下二维 Ge 岛成核过程

Fig. 2 Nucleation process of 2D Ge islands for stacked guantum dots

结合多层量子点的实际生长情况 ~ 可以知道 ~ 对

应于两个埋层量子点之间的位置 ~ 也存在应力最小

的位置 ~ 从修正的跃迁几率的表达式容易看出 ~ 也就

是原子的跃迁几率最小 ~ 容易和其它原子结合成核.
因此 ~ 从我们的模型来看 ~ 在多层量子点的生长中 ~
45 的斜 对 准[7]是 有 理 论 依 据 的. 随 着 点 簇 的 生 长 ~
团簇自身引入的应力逐渐增大 ~ 使边界原子的跃迁

几率不断增大 ~ 直至可以脱离点簇而成为自由原子 ~
从而使其尺寸具有自限制的效应.

为了分析生长过程中衬底温度对二维 Ge 岛成

核的影响 ~ 在给表面外加温度分布 ( 仍然是 1O 个周

期正弦变化 ~ 振幅为 5OKD 的条件下进行了模拟 ~ 结

果如图 3 所示. 从图中可以看出 ~ 衬底温度的分布对

二维岛的成核也会产生影响 ~ 这种影响表现在低温

区域内所有原子跃迁几率的降低 ~ 最终也会导致岛

的规则排列. 但是 ~ 对比图 2 和图 3 可以发现 ~ 温度

场对二维 Ge 岛成 核 的 影 响 远 不 如 应 力 场. 这 表 现

在规则应力场条件下 ~ 在成核的最初阶段已经表现

出规则排列 ~ 而在规则温度场下 ~ 要经过一定的演化

过程才能达到规则排列; 而且 ~ 从最终的排列来看 ~

图 3 规则温度场对二维 Ge 岛成核的影响

Fig. 3 Inf luence of regular temperature f ield on nucleation of 2D Ge islands
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其规则性较应力场作用下要差 ~ 不过9在实际生长过

程中9客观存在的 表 面 温 度 分 布 仍 然 对 Ge 岛 的 成

核有一定的影响9有必要对其进行精确的控制 ~
最后需要指出的是9模型本身还是做了很多简

化9如9假设衬底是各向同性9应力场的线性近似等 ~
如果要对生长过程作更详细的分析9需要对模型做

进一步的完善 ~

4 结论

从 不 同 条 件 下 对 二 维 Ge 岛 成 核 早 期 阶 段 的

KMC 模拟可以初步得到以下结论:
( 1) 考虑吸附原子引入的应力场作用之后9各个

二维岛之间的生长不是完全孤立的9相互之间通过

应力场对跃迁几率的影响耦合9生长过程具有协同

作用9应力场导致形成从大岛到小岛的净原子流 ~
( 2) 多层量子点情况下9埋层量子点形成的应力

分布对上层量子点的排列有很大的作用 ~ 可以定性

地解释多层量子点结构中 45 斜对准的现象 ~
( 3) 生长过程中9衬底表面的温度对二维岛的成

核也有一定的影响9在具体生长过程中需精确控制 ~
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Kinetic monte Carlo simulation of initial nucleation
stage of 2D Ge islands%

Deng Ning9Xiao ~ong9Chen Peiyi and Li Zhi ian
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Abstract: Initial nucleation stage of 2D Ge islands during the self -assembled groWth of Ge islands in Si/Ge mismatch system is

studied by Kinetic Monte Carlo (KMC) simulation~ The dif fusion barrier is corrected by introducing a strain f ield induced by

adsorbed atoms~ The inf luence of stain and substrate temperature on nucleation sites and size is inVestigated~ The nucleation of
2D islands is determined by strain f ield and the self -assembled groWth can be controlled by modulating the stain on the

surface~
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