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摘要 : 用一个简单模型讨论了应变异质结构中嵌入中间层对界面失配位错产生和应变释放的影响.根据能量最小

原理得到了弹性能最小状态下界面失配位错密度 ,发现当中间层材料的晶格常数比衬底和外延层的都大或者都小

并且厚度足够薄时 ,超薄中间层可以完全吸收支撑衬底和外延层之间的应变而不产生任何界面失配位错 ,具有所

谓无支撑衬底的应变协调作用.
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1　前言

由于晶格常数和热膨胀系数的差异 ,一种材料

外延在衬底上时会在材料中产生应变.当外延层超

过某个临界厚度时 ,这个应变会弛豫 ,在外延层中引

发大量的位错和缺陷 ,使得材料的光电性能下降 ,这

大大地限制了异质结构材料的应用. 1991 年 ,Lo [ 1 ]

提出了在无支撑衬底上外延晶格失配材料可减少外

延层中的穿透位错.由此人们建立起可协变衬底 (一

个可在支撑衬底上自由滑动的薄层材料)这一概念 ,

并发展了多种可协变衬底技术 ,包括无支撑衬底[2 ]、

晶片扭曲键合[3 ]、SOI ( silicon on insulator) [4 ]等.在

常规的衬底上生长了多种晶格失配的外延材料 ,证

明这一概念是切实可行的.因为薄层材料可在支撑

衬底上自由滑动 ,人们多采用无支撑衬底模型来讨

论薄层材料上外延材料的应变释放等问题[5 ] .另一

种解决晶格失配问题的办法是采用超薄缓冲层 (中

间层 ) 技术 ,其中比较常见的是低温缓冲层技

术[6～9 ] .在这里薄层材料与支撑衬底通常是强键合

的 ,很难在支撑衬底上自由滑动.然而很多实验已经

表明 ,选择合适的超薄中间层材料同样可以抑制位

错在外延材料中间的产生 ,使得应变都被中间层所

吸收.此时 ,超薄中间层好像具有某种可协变性 (可

协变中间层) ,然而相关的理论探讨工作却很少.

本文从能量最小原理出发 ,讨论了超薄中间层

的可协变作用.

2　无支撑衬底模型

所谓无支撑衬底就是厚度与外延层厚度相差不

大的一个超薄衬底 ,如图 1 (a)所示.在这样一个超

薄衬底上生长应变材料 ,应变会被分配在两层材料

中 ,而不仅仅在外延层里.如果应变异质结通过产生

位错而发生了部分应变弛豫 ,那么外延层和衬底层

中的应变 (ε2 和ε1 )应满足下述条件[10 ] :

ε2 -ε1 = f 21 - α21 bN 21 (1)

其中　下标 1和 2分别表示来自衬底和外延层的参

数 ; f 21 = ( a1 - a2 ) / a1 是外延层和衬底层的晶格失

配度 ; b是位错 Burgers 矢量的大小 ; N 21是失配位

错在外延层中的平均线密度 ;α21取 f 21的符号 ,这样

失配位错的产生 ( N 21 > 0)总是减小 |ε2 -ε1 | ,亦即

有效地释放失配应变.忽略位错与晶格失配应变场

的相互作用 ,体系的总弹性能可以写成

U =
1
2

E1ε21 h1 +
1
2

E2ε22 h2 + B21 N 21 (2)

其中 　B21是界面失配位错的弹性能 ,与位错的类

型、界面两边材料的弹性系数 ( E1 和 E2 )以及厚度

( h1 和 h2 )有关.可以利用能量最小原理来计算能量
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最小时材料中的应变和位错密度.在外延材料生长

的初期阶段 ,界面没有位错 (即 N 21 = 0) ,此时材料

中的 应 变 可 由 5 U/ 5ε2 = 0 给 出 , ε1 =

-
E2 h2

E1 h1 + E2 h2
f 21 ,ε2 =

E1 h1

E1 h1 + E2 h2
f 21 . 随着外延

层厚度的增加 ,外延层应变逐渐减小 ,衬底中应变逐

渐增加.当外延材料增加到一定厚度 ,体系应变能积

累到足够大时 ,失配位错将出现 ,以降低体系的弹性

能.此时 , (1)式中 N 21将不等于 0 ,由 5U/ 5 N21 = 0

和 5U/ 5ε2 = 0可以确定出应变和界面失配位错密

度

N 21 =
| f 21 |

b
-

B21

b2 E1 h1
-

B21

b2 E2 h2
(3)

可以看到 ,界面位错由三部分数值来决定 :第一项正

比于晶格失配度 ,反映的是无限厚衬底上生长无限

厚外延材料时的界面位错密度 ,此时衬底和外延层

中的应变均为 0 ,两种材料间的晶格失配完全通过

产生失配位错得以协调 ;第二项反比于 h1 ,它反映

的是有限厚衬底的弹性形变有效地减小了界面失配

度和失配位错 ;第三项反比于 h2 ,它反映的是有限

厚外延层的弹性形变有效地减小了界面失配度和失

配位错.

对于通常的衬底材料 ( h1 为无穷大) ,由 (3)可

知 ,外延层出现位错的临界厚度为
B21

b E2 | f 21 |
.晶格失

配度 f 21越大 ,出现位错的外延层厚度就越小.如果

衬底厚度与外延层厚度相差不大 , (3)式表明失配位

错 N 21将会显著减小. 特别地 ,当衬底厚度 h1 <

B21

b E1 | f 21 |
时 ,则无论外延层有多厚 ,总有 N 21 < 0 ,也

就是说 ,界面不会产生失配位错.此时晶格失配可以

通过薄衬底的形变释放掉 ,无需产生界面位错 ,这就

是所谓的理想可协变衬底.

在外延材料实际生长的时候 ,实际上是无法找

到一个绝对无支撑的薄层材料作为可协变衬底 ,因

为薄层材料总是需要某个厚衬底的支撑.人们利用

各种技术 ,使得薄层材料与支撑衬底之间是弱键结

合.这样 ,在生长外延层的过程中 ,薄层材料可以在

支撑衬底上比较自由地滑移 ,以吸收晶格失配带来

的应力.这时 ,自由滑移的薄层材料就表现得像一个

无支撑衬底.用 SO I、键合、扭曲键合等技术制备的

可协变衬底材料都属于这种情况.

3　超薄中间层模型

键合、扭曲键合、SO I可协变衬底技术都存在杂

质的污染问题 ,并且要求 100nm以下的减薄加工技

术.如果能够发展一种无需键合、没有氧化物的可协

变衬底技术 ,直接通过生长合适的可协变中间层来

使得应变在中间层中被释放 ,那么就完全可以避免

上述两个问题.在这种可协变衬底材料中 ,虽然中间

材料和支撑衬底存在强的相互作用 (共价键作用) ,

但是下面我们将证明 ,选择合适的超薄中间层同样

可以起到理想的可协变衬底的作用.

分别用下标 0 ,1 ,2 来表示支撑衬底 ( h0 无限

大) 、中间层和外延层 ,如图 1 ( b)所示.假设支撑衬

底为无限厚 ( h0 无限大) ,因此支撑衬底无应变 (ε0 =

图 1　无支撑衬底模型 (a)和超薄中间层模型 (b)示意图

Fig. 1　Schematic of models of f ree2standing subst rate

(a) and ult ra2thin buffer layer (b)

0) .这样 ,根据 (1)式 ,三层材料中的应变要满足以下

条件 :

ε0 = 0

ε1 = f 10 - α10 bN 10

ε2 =ε1 + f 21 - α21 bN 21 = f 21 + f 10 -

α21 bN 21 - α10 bN 10

(4)

其中　N 10和 N 21分别表示可协变层与衬底界面和

外延层与可协变层界面上的平均位错线密度.假设

各层中位错的 Burgers矢量的大小是一样的.体系

的总弹性能由下式给出 :

U =
1
2

E1ε21 h1 +
1
2

E2ε22 h2 + B10 N 10 + B21 N 21

(5)

其中　B10和 B21分别表示两个界面位错的弹性能.

将 (4)式代入上式 ,可知总弹性能只决定于 N10和

N21两个未知量.由5U/ 5 N 10 = 0 和5U/ 5 N 21 = 0 ,得

到满足总弹性能最小时界面失配位错密度 N10和

N21的两个方程.解方程可以得到
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N10 =
| f 10 |

b
-

B10 - α10α21 B21

b2 E1 h1

N21 =
| f 21 |

b
-

B21

b2 E2 h2
-

B21 - α10α21 B10

b2 E1 h1

(6)

两界面总位错密度为

N 210 =
| f 10 | +| f 21 |

b
- 　　　　　　　　　

(1 - α10α21 )
B10 + B21

b2 E1 h1
-

B21

b2 E2 h2
(7)

从形式上看 , (7)式给出的界面位错密度与无支撑衬

底模型中的 (3)式非常相似 ,都包含了常数项以及分

别与 h1 和 h2 成反比的项.但是 ,与无支撑衬底模型

不同的是 ,在中间层模型中 1/ h1 项的作用取决于 (1

-α10α21 ) ,也就是中间层材料与支撑衬底和外延层

的晶格失配符号.如果中间层材料晶格常数处于支

撑衬底和外延材料之间 (亦即 f 10和 f 21同号) ,此时

有α10α21 = 1 以及| f 20 | = | f 10 | + | f 21 | ,因此 (7)式

中的 1/ h1 项贡献为零 ,两界面的总位错密度为 N 210

=
| f 20 |

b
-

B21

b2 E2 h2
.这和外延材料直接生长在衬底材

料时的界面位错密度 N 20 =
| f 20 |

b
-

B20

b2 E2 h2
几乎完

全一样 ,中间层的作用只是体现在参数 B21上 (如果

中间层材料的弹性性质与衬底材料的没有太大的差

异 ,可以认为 B21和 B20基本是相等的) .此时 ,中间

层材料的嵌入根本不会有效减小整个材料体系的位

错密度 ,只是重新调节了位错在两个界面之间的分

配比例.当然 ,可以通过选择合适的中间层材料来增

大 B21或者使得位错尽量产生在 01 界面而不是 12

界面 ,这样有可能部分提高外延材料的质量 ,但这种

改善并不是本质上的.

如果中间层材料晶格常数比支撑衬底和外延材

料都大或者都小 (亦即 f 10和 f 21异号) ,此时有α10α21

= - 1 ,总位错密度由 (7)式变成

N 210 =
| f 10 | +| f 21 |

b
- 2

B10 + B21

b2 E1 h1
-

B21

b2 E2 h2

(8)

显然 (8)式与无支撑衬底模型的 (3)式在本质上是完

全相同的. 当中间层足够薄 , 亦即 h1 < h210
1c =

2 ( B10 + B21 )
b E1 ( | f 10 | + | f 21 | )

时 ,总位错密度 N 210总小于零 ,

也就是说界面不会出现位错.因此 ,满足α10α21 = - 1

的超薄中间层具有无支撑超薄衬底的可协变作用.

对于实际的材料生长 ,对中间层的厚度还需要

其他的考虑.在支撑衬底上生长中间层材料时 ,为保

证 01界面不出现位错 ,则中间层材料的厚度不能超

过 h10
1c =

B10

b E1 | f 10 |
,否则 , 01 界面会出现位错.在 01

界面产生的位错不会因为生长材料 2 而重新变为

零.对于中间层材料的生长 ,还有一个由二维生长转

变成三维生长的临界厚度 h3D
1c .这个三维岛状生长

的临界厚度也与晶格失配度 f 10有关.目前还不太清

楚具有三维岛状表面的中间层对于材料 2的生长是

否有利.如果认为是不利的 ,那么中间层厚度也不能

大于三维岛状生长的临界厚度.因此 ,在实际外延生

长中 ,中间层材料的厚度不能超过 h210
1c , h10

1c和 h3D
1c三者

中的最小值.比较 h210
1c =

2 (B10 + B21 )
bE1 (| f 10 | + | f 21 | )

和 h10
1c =

B10

bE1 | f 10 |
,通常会有 h210

1c > h10
1c .三维岛状生长的临界

厚度 h3D
1c通常是小于位错产生的临界厚度 h10

1c的.因

此 ,可协变中间层材料的厚度主要由三维岛状生长

的临界厚度 h3D
1c 来决定.当中间层材料与衬底的失

配比较大时 , h3D
1c有可能小于 1 个原子层 (1ML ) .在

这种情况下 ,可以考虑采用低温生长技术来生长无

位错和无三维岛状表面的超薄中间层材料.实验发

现 ,用低温生长的办法可以大大增加外延材料的临

界厚度 h10
1c ,并且外延材料的表面是原子级平整的.

只要低温生长的中间层厚度小于 h210
1c ,根据上面的

模型 ,无论生长多厚的外延材料都不会产生位错.

注意到上面的模型并没有考虑位错之间的相互

作用.即使两个界面上的位错密度比较低 ,每个界面

内的位错间相互作用可以忽略 (位错间距足够大) ,

也有可能 10界面位错和 21 界面位错相隔很近 (位

错对) ,此时两个界面间的位错相互作用可能会对总

弹性能有较大的贡献.特别对于满足条件α10α21 =

- 1的中间层 (中间层材料晶格常数比支撑衬底和外

延材料都大或者都小) ,10界面位错和 21界面位错

将具有相反的符号 ,位错间的弹性作用是减小总弹

性能的.这时 ,中间层的两个界面是倾向于出现位错

对的.当中间层很薄时 (两界面的位错间距很小) ,这

种位错对的弹性作用将会很明显.

另外 ,本文的结论是基于连续介质模型得到的 ,

在中间层厚度与晶格常数可比较时 ,有可能不正确 ,

进一步的研究正在进行中.

4　结论

当在传统厚衬底上生长应变外延材料的厚度足
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够大时 ,会在界面产生失配位错 ,以协调晶格失配.

基于能量最小原理 ,我们得到了嵌入中间层材料后

外延层中的应变和界面位错密度的解析表达式.可

知当中间层材料的晶格常数满足一定的条件 ,并且

其厚度足够小时 ,无论外延层多厚 ,整个材料体系都

不会产生位错.外延层和衬底之间的晶格失配完全

被超薄中间层的应变吸收掉了.此时 ,超薄中间层表

现为理想的应变协变衬底材料.
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