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摘要　本文利用连续介质模型讨论了有盖层的应变外延层的稳定性. 针对目前的单扭结和双扭

结模型中净作用力和净应力相互独立、不能统一的缺点,本文提出了一种混合扭结模型,即在盖

层小于某值时,应变外延层中的应变由在上下界面的位错对和处于下界面上的单位错共同释

放. 从我们的公式出发,也可以导出单扭结和双扭结模型的净作用力和净应力的公式,从而使单

双扭结模型统一起来. 而且我们的公式可以用于描述盖层为任意厚度时的状况,这对于描述外

延层的生长过程中的应力应变变化都有重要的意义. 本文还从此模型出发计算了盖层为任意厚

度时应变层的临界厚度.

PACC: 6170D , 4630C, 6220D

1　引言

Dodson 等人[ 1 ]提出的位错动力学模型, 已成功地用于解释 SiGeöSi[ 1～ 3 ]、InGaA sö

GaA s[ 4, 5 ]等系统的应变外延层的应变弛豫行为. 在这个理论中,净应力 Σexc是描述位错在应

变外延层中运动和增殖的驱动力. 当净应力为 0时,对应的应变外延层厚度为临界厚度. 任

意结构的应变外延层的稳定性可以用净应力来估计. T sao 等人[ 6, 7 ]和Hough ton 等人[ 8 ]曾先

后给出净应力的表达式. 在这些表达式中,对于不同的应变外延层结构,有两种位错机制. 第

一种:对于没有盖层的情况,应变状态和净应力由单扭结模型来描述. 在这个模型中,应变层

中的应变能是由在外延层和衬底的界面上产生的失配位错来释放. 第二种:对于存在盖层的

情况,应变状态和净应力由双扭结模型描述. 这个模型中,应变层中的应变能是由在上下界

面同时产生的失配位错对来释放的. 在 T sao 等人[ 6, 7 ]的双扭结模型的表达式中,线位错的

线张力简单地为单扭结模型中线张力的 2倍,这是忽略了自由表面的影响. Hough ton 等人

考虑了这一影响,对其表达式进行了修正. 其机制仍然是单扭结和双扭结模型. 这些理论中

一个明显的不足是: 只研究了单扭结和双扭结两种极端情况,而没有考虑随盖层厚度的变

化,由单扭结向双扭结的转变过程. 从物理上讲,这是不可能的. 在生长一个有盖层的应变外



延层结构的过程中,当应变层生长完后,如果有应变弛豫发生是由产生在下界面的失配位错

来释放应变. 继续生长盖层,在初期,上界面上的失配位错应为 0,随盖层的增加,上界面上

的失配位错数目逐渐增大,直到与下界面的失配位错数目相等,从而过渡到双扭结机制. 实

验上观察到,在有盖层的应变外延层结构中,当盖层厚度小于某一数值时,应变弛豫是由产

生在下界面上的单一位错和位错对共同释放应变[ 9 ]. 而现有的模型对此都未进行描述.

本文在净作用力的公式中引入由于上界面失配位错数目与下界面位错数目的不同的影

响,从而推导出盖层为任意厚度都适用的净作用力的表达式. 表达式对于单扭结到双扭结的

过渡过程给予了描述. 基于这一表达式,我们给出了净应力的表达式. 用我们的公式也可以

得到 T sao 等人和Hough ton 的单扭结和双扭结表达式.

2　线位错上的净作用力和净应力

在连续弹性介质模型中,叠加原理是成立的. 在这个原理中,由作用在一个体系上的一

系列的力引起的应力和位移与各个分力的合力引起的相同. 对于一个有限系统必须满足在

图 1　有盖层的应变外延层的

应变释放示意图

表面上的边界条件. 例如,对于一个由衬底2应变
外延层构成的有限体系, 要求作用在自由表面

的应力为 0. 镜像力方法是解决此类问题一种很

有效的方法[ 10 ]. 如图 1 所示, 对于一个由衬底、

应变外延层、非应变盖层组成的结构,如果产生

应变弛豫,将有两种失配位错产生: 一种处于衬

底和应变外延层间的下界面, 一种处于应变外

延层和盖层间的上界面. 这两种位错的伯格斯

矢量的方向相反而大小相等组成位错对. 对于

处于上界面的失配位错, 如果放置一个与其伯

格斯矢量大小相等方向相反距离为 2H 的像位错则两位错在自由表面产生的应力为 0,从

而使边界条件得到满足. 而对于处于下界面上的位错,则需要一组位置和伯格斯矢量满足一

定条件的位错才能满足边界条件[ 11, 12 ]. 如果假设应变层和盖层的剪切模量相同,则只需一

个与下界面失配位错的伯格斯矢量方向相反,大小相等,距离为 2 (h+ H )的像位错即可.

在线性近似下,在距表面为 z 处,由于产生失配位错而要克服的线张力为[ 10 ]

F s =
Λb2 (1 - Μco s2Η)

4Π(1 - Μ) ln
4z
b

(1)

这里　Λ是材料的剪切模量; Μ是 Po ssion 比; b是伯格斯矢量的长度; Η是位错线与伯格斯
矢量方向的夹角. 这样,在上界面产生失配位错所要克服的线张力为

F u
s =

Λb2 (1 - Μco s2Η)
4Π(1 - Μ) ln

4H
b

(2)

在下界面为

FL
s =

Λb2 (1 - Μco s2Η)
4Π(1 - Μ) ln

4 (h + H )
b

(3)

　　应变外延层作用在线位错上的作用力为[ 6 ]
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F s = bΛ 1 + Μ
1 - Μ∫

z

0
[e (z′) - bco sΚöp ]dz′ (4)

其中　e (z′)为在 z′点的晶格失配; p 是相邻位错间的距离; Κ是失配位错的伯格斯矢量与界
面上垂直于位错线的方向夹角.

当上下界面同时存在位错时,即产生位错对,应考虑位错对中各位错的相互作用. 他们

间的相互作用是将下界面的位错固定,在下界面位错产生的应力场中使一个位错从自由表

面移动到上界面时所作的功. 则位于上下界面上位错间的相互力可以写为[ 8 ]

F in ter =
Λb2 (1 - Μco s2Η)

2Π(1 - Μ) ln
h

h + H
(5)

　　实验研究发现[ 9 ]: 在有非应变盖层的应变外延层材料中,如果盖层不是很厚,应变弛豫

不能单纯用单扭结或双扭结模型来描述[ 9, 13 ]. 实验中发现,单一位错和位错对对应变的弛豫

同时起作用. 在有应变盖层的结构中,在下界面的失配位错产生长程作用,在盖层中产生应

变,这部分应变会由于上界面失配位错的引入而得以消除,但位错的数目增加. 这两个能量

之间的竞争导致了在盖层不很厚时单一位错和位错对共存的情况. 对于盖层非常薄的结构,

由单位错产生的长程作用产生的能量要小于上界面的位错能,这时应变弛豫机制以单扭结

为主. 对于盖层非常厚的情况,盖层中的长程能量要远远大于上界面处的位错能,因此应变

弛豫以双扭结为主. 在这两种情况之间,单位错和位错对同时存在以使系统能量达到最低.

实验发现[ 9 ]: 在应变层厚度为 100nm 部分弛豫的 SiöGe012Si018öSi材料中,当外延层厚度为

300nm 时,大约有 10%的失配位错以单位错形式存在. 为描述这个现象,我们引入一个参数

Γ,它表示上界面和下界面失配位错数目的比. 当盖层的厚度趋于 0时, Γ也应当趋于 0,因为

这时没有盖层存在,自然在上界面也不应当有位错存在. 当盖层厚度超过某一值时, Γ等于
1[ 9 ]. 在这里我们选择 Γ与盖层厚度成线性关系,并具有如下形式:

Γ= 0　　 (当H ≤H co r)

Γ= H öH C (当H co r < H < H C)

Γ= 1 (当H ≥H C)

(6)

这里　H C 是临界盖层厚度. 表示当盖层的厚度大于 H C 时,应变弛豫完全由位错对释放.

H co r= böΑ是位错芯的半径,其中 Α是位错芯常数. 对于Ë 2Í 族化合物H co r约为 011nm. 第

一个条件是当盖层的厚度小于位错的芯半径时,在应变层和盖层的界面上不存在位错. 对于

H co r < H < H C时, 上界面的位错数目随盖层的厚度线性增加. 对于 SiöSiGeöSi系, 我们取

H C 等于 300nm [ 9 ].

力学模型认为:失配位错是线位错的延伸. 当位错的线张力大于应变对线位错产生的应

变力,则不产生失配位错;反之,则线位错在界面上延伸产生失配位错. 净作用力可以衡量两

者的大小. 净作用力是应变力与线张力的差. 综合这些项,我们得到作用在一条线位错上的

平均净作用力为

F exc = bΛ 1 + Μ
1 - Μ∫

z

0
(e (z′) - bco sΚöp ) dz′-

Λb2 (1 - Μco s2Η)
4Π(1 - Μ)

× ln
4 (H + h )

b
+ Γln

4H
b

+ 2Γln
h

h + H
(7)

　　采用 T sao 等人[ 6 ]得到净应力的方法,我们对平均净作用力归一化,以求得净应力的表

达式. 对于单结点模型,外延层中的应变由在下界面上的失配位错来释放,即 Γ= 0. 此时,应
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将净作用力对这个外延层包括盖层进行归一化,而得到单扭结净应力的表达式如下:

ΣSK
exc = co s<2F excöz b

= co s< 2Λ(1 + Μ)
z (1 - Μ)∫

z

0
[e (z′) - bco sΚöp ]dz′- Λb (1 - Μco s2Η)

2Πz (1 - Μ) ln
4z
b

(8)

这里　<是滑移面与界面法线方向的分量.

对于应变由单位错和位错对共同释放的情况,此时 Γ≠0,将净作用力对应变外延层与

伯格斯矢量的乘积归一化,得到净应力表达式如下:

ΣDK
exc = co s<2F excöhb

= co s< 2Λ(1 + Μ)
h (1 - Μ)∫

z

0
[e (z′) - bco sΚöp ]dz′- Λb (1 - Μco s2Η)

2Πh (1 - Μ)

× ln
4 (h + H )

b
+ Γln

4H
b

+ Γln
h

h + H
(9)

3　结果与讨论

从 (7)、(9)式可以看到: 当H 趋于 0时, Γln (4H öb)趋于 0. 而在Hough ton 所给的双扭

结公式中,净应力则趋于无穷. 这在物理上是不对的. 对于盖层厚度趋于 0的情况,净作用力

和净应力的公式应为单扭结模型对应的公式. 我们给出的公式确实是这样的. 如果我们设 Γ
= 0,即在上界面上没有失配位错产生,应变由位于下界面的失配位错释放,我们的公式与

图 2　对不同的H C 时规一化的净作用

力随盖层厚度的变化曲线

实线为本理论得到的结果,虚线为Hough ton 的结果,

点线为 T sao 等人的结果.

T sao 等人给出的单扭结公式一致. 当H µ h 且

Γ= 1 时, 此时表面效应可以忽略, 应变全由位

错对释放,公式趋近于 T sao 等人给出的双扭结

公式[ 3 ]. 如果H 为任意厚度, Γ= 1,应变同样也

由位错对释放,并考虑了自由表面的影响,公式

与 Hough ton 所给的双扭结模型一致[ 8 ]. 因为

Hough ton 的公式是双扭结机制,所以它不能反

映由单扭结向双扭结机制的转变过程. 在我们

的公式中引入 Γ后,对于任意厚度的盖层都能

描述其应力、应变状态,且可以由单扭结自然过

渡到双扭结模型. 图 2 表示了对不同的 H C 净

应力随盖层的变化. 由图可见, 随着 H C 的增

加,我们得到的曲线逐渐与单扭结模型曲线接

近. 这说明H C 的大小实际上反映了随盖层的变化位错对产生的难易程度.

当 F exc= 0或 Σexc= 0且 p→∞时,对应的应变外延层的厚度为力学平衡模型对应的临界

厚度 (hC). 由 (7)或 (9)式出发可得到临界厚度的表达式如下:

∫
hC

0
e (z′) dz′= b (1 - Μöco sΗ)

4Π(1 + Μ) ln
4 (hC + H )

b
+ Γln

4H
b

+ Γln
hC

hC + H
(10)

上式表明:应变外延层的临界厚度不仅与外延层的应变有关,而且与盖层的厚度和上下界面

位错数目的比有关. 图 3 给出了当应变层失配为 215%时,临界厚度和盖层厚度的关系曲

线. 图中点线对应 T sao 等人的单扭结和双扭结机制,虚线对应Hough ton 的结果,实线为从
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(10)式出发得到的结果. 如图所示,在盖层厚度很薄时,我们得到的曲线与单扭结模型得到

的曲线接近. 当盖层厚度增加时,逐渐与双扭结模型曲线接近. 而由于在盖层很薄时,过高地

估计了位错对的影响, Hough ton 等人得到的曲线随盖层厚度的增加与双扭结模型接近很

快. 但对于盖层厚度很小时,从Hough ton 的公式出发得到的临界厚度要小于没有盖层时的

临界厚度. 事实上,这是不可能的. 图 4为当盖层为不同厚度时,应变层临界厚度随应变层中

的失配的变化曲线. 其中各线的含义与图 3相同. 从图中可以看到,当盖层厚度逐渐增加时,

临界厚度从 T sao 等人的单扭结向双扭结接近. 而Hough ton 的曲线随盖层厚度很快接近双

扭结对应的值. 这是由于他们的结果忽略了应变弛豫机制的转变而造成的.

图 3　当外延层失配为 215%时,临界厚度

随盖层厚度的变化曲线

实线为本理论得到的结果,虚线为Hough ton

得到的结果,点线为 T sao 等人的结果.

图 4　应变外延层失配为 215%时,临界厚度

随应变层中应变的变化曲线

实线为本理论得到的结果,虚线为Hough ton 的结果,

点线为 T sao 等人的结果.

4　结论

本文利用连续弹性介质模型讨论了带有非应变盖层的应变层结构中的应变弛豫机制.

提出了: 在盖层不是很厚时,应变的弛豫由单位错和位错对共同作用. 并对已有的净作用力

和净应力公式进行了修正,从而得到了一个新的表达式. 这个表达式能完整地描述随盖层厚

度的增加,从单扭结向双扭结过渡过程中的应力状态. 在此基础上,推导出了带有盖层的应

变结构的临界厚度的表达式. 表达式中的临界厚度不仅与应变层中的应变有关,而且与盖层

的厚度和上下界面位错数目的比有关. 这对于有盖层的应变结构的器件设计有重要的意义.
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Abstract　T he stab ility of st ra ined layer w ith capp ing layer is d icu ssed by u sing con t inu2
ou s elast ic m odel. In o rder to un ify the ex ist ing sing le2k ink m odel and doub le k ink m odel,

a m ix tu re m odel, in w h ich the stra in is relaxed by the m ix tu re of the d isloca t ion pairs and

sing le d isloca t ion s, is p ropo sed. T he excess fo rces and stresses of the sing le and doub le

k ink m odels can be driven from the p ropo sed m odel. T he p resen t fo rm u lae can be u sed to

describe the sta te of st ra ined layer w ith arb it ra ry capp ing2layer th ickness. T h is is im po r2
tan t to the descrip t ion of the varia t ion s of st ra in and stress in the ep itax ia l g row th p rocess.

Based on the m ix tu re m odel, the crit ica l th ickness of the stra ined layer w ith arb it ra ry

th ickness is ca lcu la ted.

PACC: 6170D , 4630C, 6220D
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