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GaAs 图形衬底上 InAs 量子点生长停顿的
动力学蒙特卡罗模拟 3

何 　为 　郝智彪 　罗 　毅
(清华大学电子工程系 集成光电子学国家重点实验室 , 北京　100084)

摘要 : 采用动力学蒙特卡罗模拟方法对 GaAs 图形衬底上自组织生长 InAs 量子点的停顿过程进行了研究. 用衬底

束缚能的表面分布模拟衬底图形 ,考察生长之后的停顿时间对量子点形成的影响. 结果表明 ,合适的停顿时间使图

形衬底上的量子点分布更趋规则化 ,对量子点的定位生长有积极的影响.
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1 　引言

半导体量子点在纳米电子学、纳米光子学和光

电子学等领域具有相当广泛的应用前景 ,基于量子

点的固态量子器件在量子信息技术中将扮演重要角

色 ,如单电子晶体管[1 ] 、量子存储器[2 ]以及应用于保

密通信的单光子源[3 ] 等. 这些器件应用的关键之一

是对量子点的尺寸和位置进行有效控制. 目前 ,实现

量子点定位生长的手段很多[4～7 ] ,其本质都是改变

衬底生长表面某些位置的化学势 ,使原子在生长过

程中更容易吸附在这些位置上 ,从而达到对量子点

位置的控制. 其中 ,图形衬底上生长量子点的方法由

于其引入杂质少、可控性好而引起了人们越来越多

的关注[4 ] .

动力学蒙特卡罗方法 ( Kinetic Monte Carlo ,

KMC)是一种用于模拟表面生长随时间变化过程的

方法 ,已经被用于 InAs/ GaAs 以及 Ge/ Si 量子点等

外延生长过程的研究 ,取得了与实际情况相符的结

果. 用 KMC 方法研究外延生长的关键在于找到合

适的物理模型 ,既能够抽象各种实际生长条件 ,又能

够方便数学表达 ,适于模拟. 如 Meixner 等人[8 ]引入

Green 函数表示量子点边缘的应力 ,考察了生长速

率、生长温度以及停顿时间对生长结果的影响. 邓宁

等人[9 ]引入与量子点大小相关的能量来表示量子点

边缘原子的应力作用. Nurminen 等人[10 ] 通过定义

束缚能的分布来表示非平坦的衬底表面. 一般在量

子点生长过程结束之后有一个短暂的停顿过程 ,使

吸附原子在表面进行适度的迁移、结合并形成量子

点[11 ] . 然而 ,对于非平坦衬底上量子点生长后的停

顿过程的研究 ,还未见报道. 本文采用 KMC 方法对

非平坦 GaAs 图形衬底上 InAs 量子点生长后的停

顿过程进行模拟 ,研究了停顿时间对量子点定位生

长的影响.

2 　动力学蒙特卡罗模拟的计算模型

　　动力学蒙特卡罗方法认为衬底是 SOS(Solid on

Solid) 简单立方密排结构 ,没有缺陷和位错 ,通过模

拟原子在表面的吸附和迁移过程来获得吸附原子在

表面的位置信息. 在 KMC 模拟中 ,一个原子的迁移

速率被表征为它迁移到一个相邻位置的几率 ,几率

越大 ,迁移到相邻位置的次数越多 ,迁移速率越大.
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一个原子迁移到相邻位置的几率为 :

P =νexp ( -
Es + nE n

k b T
)

其中 　Es 是表面的束缚能 ; En 是相邻原子的束缚

能 ; n 为相邻原子数 ; T 为生长温度 ; kb 为玻尔兹曼

常数 ;ν为原子的振动频率. 对于 InAs/ GaAs 系材

料 ,可以采用这种 SOS 简单立方密排结构来研究

InAs量子点的生长过程. 在 Ⅴ/ Ⅲ比远大于 1 的条

件下 ,可以仅考虑 In 原子在表面的吸附 ,取 n = 0～

4 ,表示有不同相邻原子数的情况 ,并忽略 In 原子的

解吸附过程.

在模拟过程中 ,每个单位时间内 ,都重复如下两

步. 首先 ,晶格表面的点被随机选取 ,以选中的点为

中心 ,在边长 2 R i + 1 的方形区域内进行搜索 ,将有

最多相邻原子数的点作为吸附原子的附着点. 然后 ,

计算表面所有吸附原子的迁移几率 ,有 4 个相邻原

子的被认为不迁移. 每计算得到一个原子的迁移几

率后都与一个[ 0 ,1 ]区间上的随机数做比较 ,如果几

率大于该随机数 ,则认为该原子会迁移 ,并让其随机

迁移到某个相邻的位置上 ,否则认为该原子不迁

移[12 ] .

本文研究的图形衬底上有周期性分布的倒金字

塔形凹坑. 我们采用如图 1 所示的模型来表示图形

衬底 ,认为图形衬底造成了 Es 的表面分布 ,即表面

分布一些边长为 2 a + 1 的区域 ,对应于凹坑. 这些区

域的中心位置对应凹坑的最深处 ,表面束缚能最高

( Es2 ) ;边缘与平面相同 ,表面束缚能最低 ( Es1 ) . 凹

坑的间隔为 d. 对于 InAs/ GaAs 系统 ,选取参数如

下[8 ,10 ] : Es1 = 113eV , Es2 = 116eV , En = 0115eV , T =

620 K ,ν= 10 - 13 Hz , a = 10 , d = 19 , R i = 1.

图 1 　图形衬底表面束缚能分布

Fig. 1 　Dist ribution of surface energy on patterned sub2
st rate

在得到的模拟结果中 ,我们认为迁移几率大的

点将会是浸润层的一部分 ,主要进行二维生长 ;而迁

移几率小或不会发生迁移的点将作为岛状生长的一

部分 ,是量子点的雏形. 因此我们把由迁移几率小的

点组成的二维岛作为主要的考察对象.

3 　结果与讨论

我们选择的模拟区域为 400 ×400 晶格 ,生长温

度为 620 K ,生长速度为 01003ML/ s. 模拟了 100s

生长 ,以及生长之后分别停顿 100 ,200 ,300 ,400 和

500s 共六种不同的情况 ,模拟得到的表面状态如图

2 所示. 由图可见 ,刚刚生长结束时 ,除了凹坑之外 ,

在平坦的衬底表面也随机分布着很多小岛 ,而凹坑

处岛的形状和尺寸非常杂乱. 随着停顿时间加长 ,平

坦表面上的小岛明显减少 ,凹坑处岛的尺寸逐渐增

大 ,其尺寸和形状分布趋于规则化. 由此可见 ,生长

后的停顿是有利于量子点定位生长的.

图 2 　生长 100s (a) ,以及生长之后停顿 100s ( b) ; 200s (c) ;

300s (d) ;400s (e) ;500s (f)的表面状态模拟结果

Fig. 2 　Island morphologies obtained after 100s growth

(a) and different pause time after growth : 100s ( b) ;

200s (c) ;300s (d) ;400s (e) ;500s (f)

我们对以上不同情况下衬底表面二维岛的总原

子数目进行了统计 ,结果见图 3 ,图中横轴所示的时

间为生长 100s 之后的停顿时间. 显然 ,随着停顿时

间的增长 ,越来越多的吸附原子从浸润层迁移到二

维岛周围 ,使表面二维岛的分布更趋集中 ,尺寸变

大. 这与图 2 所示的情形是一致的.

为考察停顿时间对表面二维岛分布的影响 ,我

们以每个岛所含原子数统计了不同时间下二维岛的

尺寸分布 ,如图 4 所示. 为清楚见 ,不同时间的数据

在纵向作了等间隔的偏移 ,图中所示时间同样为生
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图 3 　不同停顿时间下表面二维岛的原子总数 　量子点的生

长时间为 100s

Fig. 3 　Number of atom in islands after different pause

time 　The growth time of quantum dots is 100s

长 100s 之后的停顿时间. 可见 ,当生长后停顿 200s

以上时 ,表面二维岛的尺寸分布规律趋于稳定. 大尺

寸二维岛的总数基本不再变化 ,而岛的尺寸逐渐增

大. 很显然 ,大尺寸二维岛的总数受限于图形衬底上

的凹坑总数. 另一方面 ,在实际生长中 ,停顿时间的

增加意味着混入杂质增多 ,从而影响量子点的光学

质量. 因此 ,生长之后的停顿时间存在最优值 ,使量

子点的分布最规则 ,同时具有较好的光学特性. 在本

文模拟条件下 ,该最优停顿时间在 200s 左右.

图 4 　不同停顿时间下表面二维岛的尺寸分布 　量子点的生

长时间为 100s.

Fig. 4 　Dist ribution of island size as a function of pause

time 　The growth time of quantum dots is 100s.

4 　结论

本文采用动力学蒙特卡罗方法 ,对 GaAs 图形

衬底上自组织生长的 InAs 量子点的停顿过程进行

了模拟研究 ,衬底图形用衬底束缚能分布来表示. 结

果表明 ,在量子点生长结束后引入停顿有利于使量

子点的分布更加规则 ;而在一定停顿时间之后 ,量子

点的尺寸分布规律将趋于稳定. 为使量子点的分布

规则 ,同时具有较高的光学质量 ,生长之后的停顿时

间存在最优值.
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Kinetic Monte Carlo Simulation of InAs Quantum Dots

Growth Pause on GaAs Patterned Substrate 3
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Abstract : The self2organized growth of InAs quantum dots on patterned GaAs subst rate , especially the influence of growth

pause on the characteristics of quantum dots is studied with Kinetic Monte Carlo method. The patterned subst rate is described

by the dist ribution of surface energy. The simulation result s show that an appropriate pause time tends to make the quantum

dots more uniform and regular ,hence facilitating site2control of quantum dots.
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