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摘要　利用导纳谱研究了锗硅单量子阱的热稳定性. 导纳谱热发射模型的理论模拟和深能级

缺陷研究表明: 在 900℃以下退火 10 分钟, 晶格弛豫并不明显, 但原子的互扩散引起量子阱中

子能级严重降低. 同时, 我们计算出了原子的互扩散系数, 以及单量子阱 SiöSi0. 75Ge0. 25öSi 中原

子互扩散的热激活能 1108eV.
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1　引言

由于应变以及锗的组分都能改变锗硅合金层的能带结构, 所以应变的锗硅量子阱在微

电子和光电子器件方面具有广阔的应用前景[ 1 ]. 然而, 量子阱的热稳定性是材料生长和器件

制备时所遇到的一个重要问题. 在高温环境下, 异质结界面成分的互扩散将影响界面的陡峭

性; 应变弛豫将引入位错缺陷. 在一定条件下, 这两大因素互相联系, 增加了对其进行研究的

难度.

X 射线[ 2, 3 ] , 卢瑟福背散射[ 4, 5 ]以及RAM AN 光谱[ 6 ]都是研究此系统热稳定性的良好手

段. 但是, 它们需要样品的结构是超晶格或异质结. 这与器件应用中所感兴趣的单量子阱结

构还存在一定的差别. 由于此体系为间接带隙, 用 PL 谱来研究单量子阱结构的热稳定

性[ 7, 8 ]要求晶体的质量较高和测试温度较低. 八十年代后期, L ang 等人将导纳谱移植于半导

体锗硅异质结能带偏移的测量[ 9 ]. 在本文中, 我们首次用导纳谱的载流子热发射模型[ 10 ]来

研究单量子阱的退火效应, 发现了扩散引起重空穴基态子能级变小, 子能级上空穴浓度减

小. 根据子能级上空穴的激活能, 我们估算出了扩散系数以及其热激活能.

2　测试原理

在零偏压条件下, 量子阱靠近肖特基势垒区, 耗尽区势垒将由量子阱势垒和肖特基势垒

共同形成. 当测试的交流信号频率较高, 并且温度较低时, 阱中空穴浓度的变化将跟不上高

频测试信号的变化. 此时, 越过势垒的空穴由阱中子能级上空穴的发射频率决定. 由热发射

模型[ 10 ] , 样品的交流电导G 和电容C 为:
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ep Ξ2

e2
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其中　Β是与阱中子能级上空穴浓度有关的参数; Ξ 为测试频率; C 0 是低温时的电容, 由于

低温时量子阱中的空穴几乎被“冻结”住, C 0 主要是肖特基势垒电容. ep 是量子阱中子能级

上空穴的发射率, 从阱中载流子的发射和俘获间的细致平衡关系推导出[ 11 ]:

ep = ΑT 1ö2exp
- E a

kT )
(3)

其中　E a 为激活能, 对应于基态子能级至势垒的能级差; Α是与温度 T 无关的常数, k 为玻

尔兹曼常数. 在低温端 ep→0 时, 电导G l→0, 电容C l→C 0; 在高温端 ep µ Ξ时, 电导G h→0, 电

容 C h→C 0+ Β. 如果把电容和电导视为温度的函数, C 2T 曲线上会出现平台, G2T 曲线上会

出现峰值. 在导纳谱的峰值处,
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m exp (-

E a

kT m
(5)

3　实验结果与讨论

3. 1　样品生长及处理

A、B 样品是用分子束外延方法在电阻率为 01018 ·cm 的 P 型 Si (100) 衬底上生长的

单量子阱, 生长温度为 550℃, 缓冲层硅层厚度为 200～ 250nm , 盖帽硅层厚度为 300nm. A

样品的阱宽为 15nm , 阱中 Ge 的组分为 0125, B 样品的阱宽为 7nm , 阱中 Ge 的组分为 013.

A 样品分割成小片后放于预热的石英舟上, 然后被迅速推入有氮气保护的管状退火炉中进

行一次性退火, 退火时间为 10 分钟, 退火温度分别为 700、800 和 900℃; B 样品分割成小片

后, 恒温 900℃, 进行 10、20、30 和 40 分钟退火. 未退火和退火后的样品背面蒸铝形成欧姆

接触, 正面蒸铝形成肖特基接触.

3. 2　导纳谱测试

图 1 是不加偏压时未退火B 样品在不同测试频率下的导纳谱和C 2T 谱. 在低温和高温

端, 电容曲线出现平台. 随着测试频率提高, 导纳谱的峰位向高温端移动. 这是由于在高频条

件下, 量子阱中子能级上的空穴需要更高的温度才能满足向外的发射率 ep (T m ). 但是, 导纳

谱的峰高在不同测试频率下基本相等, 且近似等于高温端电容与低温端电容差的一半. 根据

( 5) 式, 我们从 ln (ΞöT
1ö2
m ) - (1öT m ) 图可以得到阱中空穴的激活能 . 实验测得未退火A、B

样品的激活能分别为 01205eV , 01232eV (见图 2). 用有限深方势阱模型来模拟价带势能的

形状, 通过求解薛定谔方程, 未退火A 样品基态重空穴的激活能为 01207eV , 轻空穴的激活

能为 01201eV , 未退火 B 样品基态重空穴的激活能为 01239eV , 轻空穴的激活能为

01218eV. 这说明空穴主要是从基态重空穴上发射的. 理论值与实验值的相对偏差在 215%

之内, 这说明理论模型是正确的. 这里我们参考了价带偏移 ∃V = 0184x eV , x 为锗的组分,

空穴的有效质量为m (x ) = m Si (1- x ) + m Gex. 硅锗重空穴的有效质量分别为 015m 0、013m 0;

硅锗轻空穴的有效质量分别为 0116m 0、01044m 0,m 0 为电子的有效质量.
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图 1　未退火单量子阱B 样品的导纳谱及C 2T 谱

阱中锗的组分为 x = 013, 阱宽为L w = 7nm ,

测试频率 a: 1M H z, b: 500kH z, c: 300kH z, d: 100kH z.

图 2　a: 未退火单量子阱A 样品的激

活能为 0. 205eV ; b: 未退火单量子阱

B 样品的激活能为 0. 232eV

3. 3　退火后晶体的质量

图 3　未退火单量子阱B 样品的导纳谱及C 2T 谱

测试频率为 100kH z,

实线为实验曲线, 虚线为模拟曲线.

图 4　恒温 900℃退火 10 分钟后

B 样品的导纳谱及C 2T 谱

测试频率为 1M H z, 实线为实验曲线, 虚线为模拟曲线.

在高温退火过程中, 应变弛豫和扩散都可能发生. 而实际退火过程中, 应变弛豫量取决

于退火时间、退火温度以及未退火样品中晶格共格的好坏. 如果退火时间短, 退火温度低, 合

金层中晶格共格得好, 应变弛豫量就小. 应变弛豫会引入位错缺陷, 降低晶体的质量, 而缺陷

深能级上的空穴发射将使导纳谱的理论曲线与实验曲线不符.

图 3 和图 4 分别是未退火和恒温 900℃退火 10 分钟后B 样品的导纳谱和 C 2T 谱实验
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曲线和模拟曲线. 在所感兴趣的温度范围内, 理论曲线与实验曲线符合得很好. 这说明退火

后样品的质量还是相当好的. 由于肖特基势垒电容受温度的影响, C 2T 谱的理论曲线与实验

曲线在低温端和高温端存在细微的差异. 肖特基势垒的漏电流随温度升高而变大, 故在高温

端, 导纳谱的理论曲线与实验曲线存在较大的差别.

我们用深能级瞬态谱也没有发现位错缺陷深能级上的空穴发射. 因此, 我们认为应变弛

豫量很小, 可忽略其影响.

3. 4　扩散效应

量子阱界面处 Ge 和 Si 原子的互扩散使合金层中锗的组分变小, 量子阱的阱深减小, 阱

中子能级上空穴的激活能会随之减小. A 样品恒温 700、800 和 900℃退火 10 分钟后的激活

能分别为 01193、01149 和 01130eV ; B 样品恒温 900℃, 退火 10、20、30 分钟和 40 分钟后的

激活能分别为 01217、01202、01190 和 01182eV.

图 5 是未退火和退火处理后的A 样品在同一测试频率条件下的导纳谱. 随着退火温度

升高, 锗原子和硅原子的互扩散系数增大, 阱中锗的组分变小, 再加上阱变宽, 子能级上空穴

的激活能要减小, 所以导纳谱的峰位向低温端移动. 我们从图 4 中还可以看到导纳谱的峰高

随退火温度升高而降低. 这是由于退火后量子阱对空穴的束缚效应减弱, 所以子能级上空穴

的浓度减小. 我们由 (4)式可知导纳谱的峰高会随子能级上空穴的浓度减小而降低.

在同一退火温度条件下, 退火时间延长, 阱中锗的组分减小, 子能级上空穴的激活能以

及空穴的浓度都会减小, 因此, 图 6 与图 5 有相同的变化趋势.

图 5　在测试频率为 5M H z, 退火时间为 10 分钟

条件下, 不同退火温度A 样品的导纳谱

A 样品的阱宽L w = 15nm , 锗的组分 x = 0. 25,

a: 未退火, b: 700℃退火, c: 900℃退火

图 6　恒温 900℃退火不同

时间后B 样品的导纳谱

测试频率为 1M H z, a: 未退火, b: 退火 10 分钟,

c: 退火 20 分钟, d: 退火 40 分钟

3. 5　拟合扩散系数及其热激活能

锗原子和硅原子的互扩散系数随温度的变化满足关系:

D = D 0exp -
E g

kT
(6)

式中　D 0 为温度无穷大时扩散系数的表观值; E g 为原子互扩散过程中的热激活能. 为了计
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算的简便, 我们假设量子阱界面处的扩散各向均匀, 扩散系数与锗的组分无关. 我们首先设

定扩散系数的初始值, 由未退火样品中锗组分的分布, 通过求解一维扩散方程

n (z , t + ∃ t) = n (z , t) + D {n (z + ∃z , t) + n (z - ∃z , t) - 2n (z , t) }∃ tö(∃z ) 2 (7)

可得扩散后锗组分的分布. n 为锗组分; ∃ t 取 1 秒; z 为生长方向; ∃z 取原子量级. 然后, 我

们求解一维薛定谔方程得扩散后基态重空穴的激活能, 比较理论值与实验值, 逐步修改扩散

系数, 最终使理论值与实验值的误差在 1m eV 之内.

我们从图 7 中可发现, 随着退火时间的延长, B 样品的扩散系数逐渐降低. 这说明合金

层中锗的组分对扩散系数有较大的影响. 因为应变弛豫和扩散都能降低子能级上空穴的激

活能, 如果忽略应变弛豫的影响, 扩散就会被夸大, 拟合出的扩散系数应比实际的大. 而实际

上, 随着退火时间的延长, 阱中锗的平均组分会降低, 扩散系数因此而减小.

为了减小应变弛豫和锗组分变化的影响, 我们选取退火时间 10 分钟, 退火温度 700～

900℃, 从图 8 中得到A 样品扩散系数的热激活能 1108eV. 有文献报道, 扩散系数的热激活

能为 2～ 5eV [ 2, 4, 5 ] , 也有报道为 015～ 115eV [ 3 ]. 比较他们样品中锗的组分, 我们可以发现, 虽

然有例外, 但总的趋势是如果锗的组分小, 扩散系数的热激活能就大.

图 7　B 样品的扩散系数随退火时间的变化 图 8　A 样品的扩散系数随温度的变化关系

A 样品扩散系数的热激活能为 1108eV.

4　总结

(1) 我们从导纳谱热发射模型的理论模拟和深能级瞬态谱实验结果发现, 900℃以下退

火 10 分钟的样品没有明显的应变弛豫.

(2) 在 900℃以下退火 10 分钟, 由于原子的互扩散以及量子阱界面展宽, 子能级上空穴

的激活能变小, 量子阱的束缚效应减弱, 阱中空穴浓度降低.

(3) 在 900℃以下退火 40 分钟, 我们还发现合金层中锗的组分变小, 扩散系数变小.

(4) 根据不同退火温度的扩散系数, 我们求得锗组分为 0125, 阱宽 15nm 的单量子阱中

原子的互扩散系数及其热激活能 1108eV.
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Abstract　T he structu ra l therm al stab ility of SiöSi1- x Gex öSi sing le quan tum w ells has

been invest iga ted by adm it tance spectro scopy. T he therm al em it t ing m odel cu rve of adm it2
tance spectro scopy and the experim en ta l resu lts of deep 2level t ran sien t spectro scopy sug2
gest tha t the stra in relaxa t ion is no t obviou s under the condit ion of 900℃ 10 m inu tes ther2
m al annea ling. How ever, the subband sharp ly decreases due to the a tom in terd iffu sion.

T he experim en ta l resu lts a lso show that the act iva t ion energy is 1. 08eV , w h ich associa tes

w ith in terd iffu sion in SiöSi0. 75Ge0. 25öSi quan tum w ell.
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