
摘 要

量子点在半导体激光器、光探测器、元胞自动机、单电子晶体

管及固态量子计算机等电子及光电子设备中具有巨大的应用前景。

采用异质外延生长，在晶格失配的基底上形成纳米尺寸的应变岛，

为有效构造高密度的量子点提供了一个迷人的方法。然而，在通常

情况下应变岛的空问位嚣和尺寸分布不具有良好的均匀性，它影响

量子点在某些电子及光电子设备中的应用。最近的实验显示，通过

重复堆垛岛层和隔离层，量子点的空间有序性和尺寸均匀性都能得

到显著的提高。

先前的研究认为在多层生长中，岛的自组装过程是埋藏岛在隔

离层表面产生的应变场所致，他们一般把埋藏岛处理成零维的点力

偶极子，实际上埋藏岛的线性尺寸和隔离层的厚度大小相当。因此，

为了更好地理解多层生长中的自组装过程，必须考虑埋藏岛的尺_j1

效应。同时，由于晶格失配，表面岛也会在隔离层表而产生应变场，

先前所有的研究都忽略了它的作用，事实上在大多数情况下它的作

用是不可忽略的。为此，基于连续介质理论，我们开展了如下研究

工作：

1．基于半无限空间中点力偶极子产生的表面应变场的解析式，

得到了半无限空问中长方形薄块夹杂物和长方体夹杂物产生的表

面静水应变场的解析式。

2．详细地分析r正方形薄块在隔离层表面产生的应变场，进一

步证实J7埋藏岛的几何形状对应变场分布具有关键性的影响。只有

当隔离层的厚度远大于埋藏岛的线性尺寸时，埋藏岛才‘能处理成点

力偶极子。

3。发现了在量子点系统中，岛的局部自组装的原阕是有限尺寸

的埋藏岛引起的表面应变场对岛的形核中心的调制，而不是邻近岛

之间的相互排斥作用。合理地选择不同的隔离层厚度和生长温度，

可以在埋藏岛上方生长具有对称性分布还是不具对称性分布的岛



团簇。我们的发现为生K=有序量子点开辟了一个新的途径。

4．提m多层生长中岛的自组装过程是埋藏岛和表面岛产生的

总应变场共l司作用的结果。埋藏岛产生的应变场控制着表面岛的位

置，生跃的表面岛产生的应变场对控制表面岛的尺、：：卜具有非常重要

的影响。我们的理论预言，多层生长后将得到尺寸均匀和窄问有序

的量子点阵列，成功地说明了实验观测，为进一步提高量子点系统

的质量提供了有益的指导。
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ABSTRACT

Quantum dots have promising technological applications in electronic

and photoelectric devices，such as semi-conductor 1aser，photo-detectors，

cellular automata，single-electron transistors and solid state quantum

computer et a1．Strain—driven formation of nanoscale islands on

lattice—mismatched layers in heteroepitaxy offers an attractive way for

effective fabrication ofcoherent quantum dots oflarge density．Normally,

these islands are not well assembled in space and show large dispersion

in size distribution．This disadvantage hinders the application of

quantum dots in some electronic and photoelectric devices．Recent

experiments showed that both the spatial ordering and size uniformity

could be greatly improved by growing multilayers of islands separated

with spacer layer．

The self-assembly of stacked islands is believed to be the result of the

strain fields on spacer layer surfaces induced by embedded islands．

Previous studies mostly treated the embedded islands as point force

dipoles of zero dimensions．In reality,islands have finite spatial extent

with a 1inear size often comparable to the spacer layer thickness．Finite

size of islands must be considered in order to achieve a comprehensive

understanding of the self-assembly process．At the same time，surface

islands also induce strain on the spacer layer snrface and its influence is

not negligible in the most case．However,all existing models completely

neglect its influence．Based on the continuum theory of elasticity,we

have investigated the strain—induced self-assembly in semiconductor

quantum—dot systems and obtained following results：

1．Based on the surface strain field induced by point force dipoles in a

semi—infinite space，we have obtained analytical solutions for embedded

sheet and cuboid．



2．We have detailed analyzed the strain field distribufion on the spacer

layer surface jnduced by embedded sheets．Our results further confirmed

that the strain fields depend critically on island geometry．Embedded

islands can be considered as point force dipoles only as spacer layer

thickness much】ager than islands size．

3．We have indicated that the underlying mechanism for the local—

assembly of islands above embedded islands iS due to the strain．induced

modulation of nucleation centers instead of the dipole repulsive

interaction between adjacent islands．The finite size effect of embedded

jslands On strain distribution allows growth of a cluster of islands 013 top

of an embedded island with or without symmetrical distributions bv

choosing appropriate spacer layer thickness and growth temperature．

Our finding opens a new avenue to growth of well—assembled

quantum—dot molecules．

4．We have proposed a model tO elucidate the self-assembly process

of islands in multilayer heteroepitaxial growth．The strain field induced

by embedded islands controls the location of the surface islands while

the compressive strain field induced by surface islands plays a crucial

role jn controlling the size of islands．The model predicts that jslands jn

successive layers not only form ordered columns but also show uniform

distributions of island size and spacing，in agreement with experimental

observations．

Key Words：Growth，Self-assembly,Quantum dots，Surface stress，
Molecular beam epitaxy



半导体量了点系统中应变调制的闩组装

引 言

半导体材料与技术是推动信息时代前进的原动力和发动机，是

现代高科技的核心与先导。半个多世纪的实践表明信息和技术产业

的每一次重大发展都是从半导体材料与技术的进步和革命性突破

开始的。

二十一世纪人类将迈进高度信息化的社会，信息的传输、处理

和存储将要求空前的规模和速度，如何实现上述信息技术的飞跃，

已成为本世纪初所面临的重大科学问题之一。随着科学技术的进

步，半导体器件的尺寸越来越小，半导体材料也正经历着从三维体

材料向二维量子阱、一维量子线和零维量子点等低维材料的深刻变

革，伴随着系统由均匀到非均匀、由线性到非线性和由平衡态到非

平衡态的发展。低维半导体量子结构材料是一种人工改性的新型半

导体材料，代表着目前半导体科学技术发展的主流方向，在未来的

纳米电子学、光电子学、光子学和新一代超大规模集成电路以及光

电集成、光集成等方而有极其重要的应用背景，可能引发新的技术

革命。

理论和实验表明载流子的空间维度限制使低维半导体材料具

有优异的光学和电学性质【l一，因此，对载流子施以尽可能多的空问

限制，发展零维度的量子点系统是近年来低维半导体量子结构研究

的重中之重。例如，三维受限的零维量子点激光器【11相对于一维受

限的量子阱激光器具有更低的阈值电流密度，更高的温度稳定性，

更高的增益与调制带宽，更窄的线宽和无啁啾工作等优越的性能。

半导体量子点具有典型的零维系统的电子特性，不同于块体材料的

连续光谱，电子态密度由delta峰组成，电子光谱类似于原子的电

子光谱，这种特性使得半导体量子点在半导体激光器、光电探测器、

单电子晶体管、单电子存储器、单声子发射器、固态量子计算器及

元胞自动机等电子及光电子设备中具有巨大的应用前景。然而，多

数电子及光电子设备的应用要求半导体量子点具有形状一致、尺寸

均匀和位置有序的特性。冈此，探索如何获取有序的半导体量子点
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系统成了当今国际上研究的焦点。

目前，微印技术难以制备小而密集的量子点，全球为数4i多的

几个实验室利用电子束刻蚀能得到理想的半导体量子点，但是代价

昂贵且难以批量生产。这迫使人们寻求低价而高效的新方法。通过

Stranski-Krastanov生长模式，当1种半导体材料沉积在另⋯种小晶

格失配的半导体材料上时【3-5J(如InAs／GaAs)，由于应变松弛效应，

将自发地形成无位借的岛阵列。当岛阵列被与基底相同的材料覆盖

时即形成量子点，美中不足的是这样得到的量子点的空间位置和尺

寸分柏j不具有良好的均匀性。最近的实验发现睁14l，通过合理的选

择生长温度、隔离层厚度及沉积速度等参数，运用重复堆垛岛层和

隔离层的方法，量子点的尺寸均匀性和位置有序性都能得到显著的

提高。

受应用研究的激励，多层生长中自组装过程的机理也成了人们

广泛研究的热点眇。71 0通过对自组装机理的认识，有效地选择生长

参数，可获得性能更好的量子点，避免盲目实验带来人财物力的浪

费，同时也能进‘步加深对纳米科学的认识，对基础科学研究具有

重要的意义。先前的研究认为多层生长中的自组装过程是埋藏岛在

隔离层表面产生的应变场所致【6～71，通过把埋藏岛处理成零维的力

偶极子，他们定性地解释了当时的实验现象【61 7’”，16】。实际上，埋藏

岛的线性尺寸和隔离层厚度大小相当，埋藏岛具有尺寸效应，而且

埋藏岛产生的应变场也会影响量子点设备的光电子特性f1 8]。因此，

为了更好的理解多层生长的自组装过程及量子点设备的光电子特

性，人们迫切需要得到不同形状埋藏岛产生的应变场。有三种方法

用来计算不同形状埋藏岛产生的应变场：(1)有限元计算方法119>20]：

(2)原子尺度的大规模计算模拟如分子动力学方法[21,221；(3)连续

介质理论中的格林函数方法120,23-26】。方法(1)和(2)尽管能准确

讣算埋藏岛产生的应变场，但是都涉及到复杂且昂贵的计算机模拟
过程。

连续介质理论中的格林函数方法能简单高效地计算埋藏岛产

生的应变场，且解析表达式能让人们对物理本质有更深的洞察。尽
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管先前人们对连续介质理论在半导体量子点系统中的有效性存在

怀疑，f日是，最近钟建新等人的研究成功地证明它在半导体量子点

系统中的有效一陛124]，发现格林函数方法得到的结果和大规模计算模

拟得到的结果完全类似。格林函数方法的缺陷是难以得到不同形状

埋藏岛产生的应变场的解析式，尤其是各向异性系统。因此，如何

获得不同形状埋藏岛产生的应变场的解析式成了人们研究的焦点。

在我们的表面生长研究中，则关心表面应变场的影响。

应变场的分布依赖埋藏岛的形状[22,24]。实验报导H，51当，li长温度

较低时，岛的形状多为金宇塔形。然而，最近的研究显示118,27,281，

在表面岛被覆盖的过程中，岛将与周围材料形成互扩散，岛的底部

面积增大、高度减小，形成较平整的埋藏岛。先前人们多数是计算

金字塔形岛产生的应变场，我们认为把埋藏岛处理成薄块更符合实

际情况。

最近的实验【14】显示当岛的高度接近隔离层厚度时，降低生长温

度，有序的岛团簇将出现在埋藏岛的上方。G Capellini等人【14I认为
是邻近表面岛之间的相互作用引起的，但这不能解释为什么表面岛

和埋藏岛具有同样的取向和对称性。

由于品格失配，表面岛也会产生应变场，而且表面岛产生的表

面应变场的大小和埋藏岛产生的表面应变场的大小经常可相比拟。

以前所有关于多层生长中的白组装过程的讨论中【岳I刀，人们仪考虑

了埋藏岛产生的表面应变场。

基于上述分析，我们开始了有关量子点自组装生长的理论研

究。首先，我们在第一章中介绍了量子点的生长模式、形状及多层

生长中的自组装现象；其次，我们在第二章中尝试着推导了长方形

薄块和长方体埋藏岛产生的表面应变场；然后，我们在第三章中分

析r埋藏薄块引起的表面应变场分布；最后，在第四章中我们试图

找出引起局部自组装生长的真正原因，期望证实多层生长中的自组

装过程是埋藏岛和表面产生的应变场共同作用的结果，进一步揭示

自组装生长的机制。
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第一章 绪论

白发地在固体表面形成微观t：有序的周期性结构是一个普遍

的自然现象，早在1960年Landau和Lifshits的<<Electrodynamics of

Cominuous Media>>一书中就介绍了该现象。受益于精度日益提高

的实验设备如透射电子显微镜(TEM)、扫描隧道显微镜(STM)

及原子力显微镜(AFM)，最近儿年，在晶体表面形成微观上有序

的周期性结构成了人们广泛研究的热点【1，2J。这是因为自发地在、F导

体表面形成有序的周期性结构为人类直接构造半导体纳米结构一
窄带隙材料埋藏在宽带隙材料中提供了可能，它为电子在导带、窄

穴在价带提供了限域势。这种周期性结构被与基底相同的材料覆盖

即形成了量子井、量子线或量子点。

特别是量子点，它具有典型零维系统的光电特性，电子态密度

由d峰组成，和块体材料的连续光谱不同，具有类似于原子的光谱

特性。量子点类似于原子的光谱特性，可广泛地应用到半导体激光

器，光电探测器，单电子晶体管，单电子存储器，单电子发射器，

固态量子计算器及元胞自动机等多种光子、电子及光电子设备中去

”-2J，故量子点成了近年科学研究中炙手可热的领域。然而，大多数

设备的应用要求半导体量子点具有尺寸均匀、形状一致和位置有序

的特性，而通过自组装方法直接在半导体表面形成的量子点的尺寸

分布和窄间位置仍然具有较大的随机性。因此，如何进一‘步提高量

子点的有序性成了近期科学研究的焦点。全球各大实验室提出了电

子束刻蚀、多层生长等有效的方法，电子束刻蚀方法代价昂贵且彳i

能批量牛产，多层生长因低价高效而备受关注。

卜^面我们将简要地介绍异质外延生长中半导体量子点的生长

模式、形状及多层生长时的自组装现象。
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第一节半导体量子点的Stranski．Krastanow生长模式

根据生长的平衡理论，在异质外延生长中，有三种彳i同的生长

模式：FM模式(Frank和van der Merwe，1949)、vw模式(Volmer

和Weber,1926)和SK模式(Stranski和Krastanow,1937)。它们能

分别描叙为一层接一层的二维平面生长、三维岛生长以及二维平面

生长加三维岛生长，如图卜l所示。

幽l—I二异质外延系统中二种不同的生妖模式：FM(Frank-van der Merwe、

模式，VW(Volmer-Weber)模式和SK(Stranski-Krastanow)模式。

不同的生长模式依赖于系统的表面能、截面能和晶格失配。在

晶格匹配的系统中，生长模式主要由表面能和界面能决定。如果外

延层的表而能和界面能之和小于基底的表面能，则形成FM生长模

式；反之，如果外延层的表面能和界面能之和大于基底的表面能，

则形成vw模式。在晶格失配的系统里，如果应变的外延层和基底

问的界而能较小，则最初会出现‘层接一层的二维平面生长，但是

随着薄膜厚度的增加，它的应变能也越来越大，当达到某一临界值

时，为'广释放其中的应变能，会在薄膜的七面长出三维岛，形成SK

生长模式。

人们最初认为，通过SK生长模式形成的三维岛含有位错结构，

然而，1985年Goldsteinl31等人的实验发现InAs／GaAs(001)系统中的

三维岛是完全内聚的，即不含位错结构。后来，1990年Eagleshamt4J

等和Mo[Sl等又相继发现Ge／Si系统中的三维岛也是完全内聚不含位

错的应变岛。后来大量的实验证明半导体异质结构，例如Ge(SiGe)
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／Si、InAs fInGaAs)／GaAs，PbSe／PbEuTe等，都会形成无位错的三维

内聚岛。原因是这样的，比如Ge／Si系统，Ge和Si具有相同的晶

体结构，不同的原子间距离，且原子间距离之差(晶格失配)较小

(约为4％)。当Ge沉积到si基底』：时，形成内聚的无位错应变岛

较位错岛在能量上更为有利，当晶格失配较大时，则会形成位错岛。

事实卜-，形成内聚岛还是位错岛不仅与晶格失配有关，而且还与系

统的表面能、界面能及生长温度等有重要的关系，Vanderbilt和

Wickhaml29j从理论E对外延生长中形成位错岛还是内聚岛给出J，详
细的说明。

当内聚岛形成以后，为r减少总的表面能，也就是说为了减少

系统的总能量，一般认为它们会经历奥斯特瓦尔德熟化(Ostwald

ripening)，这个熟化过程意味着大岛继续长大，而小岛将漫漫消失。

随着时间的推移，它会使岛具有一个很大的尺寸分布，同时，岛的

平均尺寸增大、密度减小，当岛的体积达到某一临界尺寸时，就会

形成位错或是出现塑性松弛，进一步加速岛的生长。然而，令人惊

奇的是，实验发现内聚的三维岛比如InGaAs／GaAs(001)[301．InAs／

GaAs(001)Ⅲ，3副具有很窄的尺寸分布，它们根本不会经历奥斯特瓦

尔德熟化，紧接着，人们发现在很多的异质外延系统包括

InAs／lnP(001)133J,AIlnAs／GaAIAs(001)p4J，Ge(Si)／Si(001)[35,361及

CdSe／ZnSe(001)D”等所形成的三维岛都有一个很窄的尺寸分布。特

别值得指出的是，1996年Grundmann[38l等人发现在lnAs／GaAs系统

中，与InAs的沉积量无关，岛都达到相同的尺寸(14nm)，而且相

邻的岛之间显示出很强的四方形关联排列。所有的这些实验都表

明，在小晶格失配的半导体异质结构中，存在着自组装的生长机制。

当这些小岛被与基底相同的材料覆盖时即得至U量子点，可实现电子

的三维限制，能广泛地应用到各种电子及光电子设备中去。

关于三维岛的自组装生长、缺少奥斯特瓦尔德熟化。热力学理

论认为：在某种情况下晶格失配异质外延系统的平衡态是一个有序

的二三维内聚应变岛阵列，不会出现奥斯特瓦尔德熟化；动力学理论

认为：三维岛形成以后，有一个朝奥斯特瓦尔德熟化的趋势，但是
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当岛的尺寸大于某-rl自§界值后，其生长就会动力学地减慢(即所谓

的动力学自限制生长)。有人认为主要由动力学过程控制f39l，有人

则认为主要由热力学过程控制川，最近M．Meixner等人认为是从动

力学控制转变为热力学控制⋯1。

第二节生长参数对表面岛大小形状的影响

表面岛的大小及形状主要由生长温度、沉积速率、沉积物质的

量及品格失配的大小等参数决定。生长温度是影响表面岛形状的鼋

要参数。例如Ge／Si量子点系统[42,43]，在生长温度较低时，比如5000

以下，主要是底部为矩形、侧面为(105)面的棚屋形(hut)小岛

和底部为正方形、侧面为(105)面的金字塔形(pyramid)岛；在

500。至7500，主要是金字塔形岛和底部为圆形的多侧面圆屋顶形

(dome)岛，而且温度对两种岛的比例大小有重要影响[441：当温度

大于750。则会逐渐出现位错岛。棚屋形岛的尺寸一般在30nm以F，

金字塔形岛的尺寸一‘般在20nm与50nm之问，圆屋顶形岛的尺寸

则一般在50nm以上。图1．2是金字塔形岛和圆屋顶形岛的AFM图

像。

幽l-2：金字塔形岛(pyramid)

Sf白文献【45】

圆屋顶形岛(dome)

引f】文献[42】

沉积物质的量对表面岛的大小形状也有较大影响，但是对于不

同系统影响却不太一样。例如ge／Si量子点系统，在合适的生长温
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度，随着沉积量的增加，Ge量子点的形状经历从棚屋形到金字塔

形然后到圆屋顶形直至最后出现位错结构【4⋯，当然在很多情况下都

是两种模型共存；对于PbSe／PbTe量子点系统，人们发现沉积最对

PbSe量子点的形状影响很小，但是随着沉积量的增加PbSe量子点

的尺寸会逐渐增大【471；然而，对于InAs／GaAs量子点系统，人们发

现当沉积量在某一范围内，InAs量子点的大小和尺寸与沉积量无关

[381。沉积速率也会影响量子点的尺寸，一般沉积速率越大量子点的

尺寸就越小14⋯。

晶格失配的大小对量子点的大小形状有非常重要的影响[48,491。

如果晶格失配太大比如超过10％则一般不能够形成内聚的无缺陷

岛。在小晶格失配情况下，晶格失配越大，得到的量子点就越小，

量子点的尺寸分布就越窄。比如，InAs／GaAs的晶格失配7．2％人于

Ge／Si的晶格失配4．2％，在相同生长条件+卜-，InAs量子点一般小于

Ge量子点且前者具有更窄的尺寸分布【32，4 2|。

另外，值得指出的是在生长过程中为了释放应变能，基底材料

和表面岛之间存在互扩散[50,511。它们能裁剪量子点的光电特性。凼

此，精确理解和控制量子点的组成也是非常重要的研究[52-54l。

第三节多层生长中半导体量子点的自组装

尽管直接在半导体表面自组装生长量子点能够得到较为有序

的纳米结构，但是其尺寸分布和空问位置仍然具有较大的随机性。

许多潜在的应用要求更好的尺、JJ均匀性和空间有序性。为了进一步

提高其有序性，人们提出了不同的方法：(a)多层生长[6-13I；(b)

人工构造表面应力场，例如在基底中使用离子注入构造位错网络

1551，在刻蚀后的规则表面}：沉积内聚应变层[56-58J；(c)利用不同晶

面上原子的扩散速度不同，使用纳米刻蚀构造不同的晶面[59】：(d)

利用岛能更好的松弛，在小平台的角上、边上，选择性生长在刻蚀

的规则图案基底上[60-62l。不同方法都具有自身的优缺点。后三种方

法涉及到纳米刻蚀或者离子注入，使用纳米刻蚀方法如电子束刻
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蚀，人们能获得非常有序的量子点，然而，刻蚀非常昂贵、难于批

量生产，而且刻蚀后不平的表面将限制设备的结构和生产过程。离

子注入适合将来的工业化生产，但注入离子会影响设备的光电子性

能。

多层牛长方法是个令人激动的方法，随着堆垛层数的增加(SK

层加隔离层(SpacerLayer)，岛的尺寸均匀性和空间有序性都得到

-r巨大的提高睁13J，图1—3显示第一层和第二十五层SiGe岛的表面

AFM图像。多层生长方法的难点是如何合理地控制生长温度、隔离

层厚度及沉积速度等各种生长参数以便获取理想的量子点阵列。另

外，值得‘提的是有些设备应用要求多层量子点结构[1,631。

幽1-3： 第一层(左)和第二十五层(右)SiGe岛的AFM图像

引白文献【7】

图1．4：Ge／Si多层结构的乖直关联

引白文献[2】

PbSe／PbEuTe多层结构的面心证方状关联

引|：：j文献112】
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伴随着有序性程度的提高，TEM图像显示，在InAs／GaAs[6Jo]、

Ge／Si[7。91等多层结构中量子点之间呈现垂直关联特性，后来人们发

现在磁性系统，如Co／Aul641也呈现垂直关联的特性，而在各向异性

很强的系统如CdZnSe／ZnSe【l“、PbSe／PbEuTe【l 2’¨J，则分别出现位

置反关联和面心立方状关联方式。图1．4显示Ge／Si多层结构的垂

直关联和PbSe／PbEuTe多层结构的面心立方状关联。

不同于以上提到的各种关联特性，最近科学家们惊喜地发现

”制，通过Ij妙地利用生长温度和隔离层厚度，Ge／Si量子点会出现

局部自组装一人的量子点上面长出四个和它具有相同对称性和取
向的量子点团蔟。具体是这样的，G Capellini等人【141首先在较高的

生长温度下沉积了10个周期的Si／Ge结构，获得排列有序的Ge岛

阵列，然后在降低隔离层厚度和生长温度的情况下沉积Ge，于是在

埋藏岛上而得到了有序的量子点团簇。这样的团簇可用来充当元胞

自动机巾的基胞【65。，用于构造各种新奇的微电子设备。图1．．甚示

Ge／Si量子点的局部白组装。

幽1-5：左图：沉积10周期Si／Ge结构后Ge岛的表面AFM圈；也剐：降低

生K温度利辑离层厚度斤得到的局部白组装图像。引自文献[14]

另外，在表面岛被覆盖的过程中，岛和周围材料间存在着互扩

散口。28鄙侧，某些情况下它的人小、形状、成分都可能发生很大变化，

如何控制互扩散也是一个重要的问题。

量子点的广泛应用前景及各种新奇的实验发现，引起了全球实

验科学家的广泛兴趣，同时也激起了理论工作者的无比热情。理论
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研究试图揭示白组装深刻的牛长机理，解释已有的实验现象，找到

合理的生长参数，进一步提高各种具有不同应用价值的量子点的质

量，避免盲目实验带来的人财物力的浪费，同It、J通过对生长机理的

深刻认识，预言新的实验发现，进一步推广量子点在光电子领域的

应用。

第四节本论文的主要研究内容

先前的研究认为，在多层生长中，岛的自组装过程是埋藏岛在

隔离层表面产生的应变场所致，他们一般把埋藏岛处理成零维的点

力偶极子，实际上埋藏岛的线性尺寸和隔离层的厚度大小相当，埋

藏岛的形状对应变场的分布具有关键性的影响。我们认为，为了更

好地理解多层生长中的自组装过程，应当考虑埋藏岛的尺寸效应。

I司时，由于晶格失配，表面岛也会在隔离层表面产生应变场，先前

的研究都忽略r它的作用，事实一卜I，大多数情况下，表而岛在隔离

层表面产生的应变场的作用是不可忽略的。

本论文基于连续介质理论格林函数方法，从应变场的角度出

发，研究了半导体量子点系统的自组装现象。在第二章中，基丁I半

无限空间中点力偶极子产生的表面应变场的解析式，我们导出了半

无限空间巾长方形薄块夹杂物和长方体夹杂物产生的表面静水应

变场的解析式；然后，在第三章中，我们基于二维薄块产生的表面

静水应变场的解析式，具体分析了埋藏薄块引起的表面应变场分

布，同时还详细地分析rr金字塔形埋藏岛引起的表面应变场分布

(导师的研究工作)，证实了埋藏岛的几何形状对应变场分布具有

关键性的影响；最后，在第四章中，我们阐明，在量子点系统中，

岛的局部自组装的原因是有限尺寸的埋藏岛引起的表面应变场对

岛的形核中心的调制，而不是邻近岛之间的相互排斥作用，多层生

长中岛的白组装过程是埋藏岛和表面岛产生的总应变场共同作用

的结果，成功地说明了实验观测。
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第二章半无限空间中埋藏岛产生的应变场

埋藏的内聚应变岛(量子点)会在系统中产生应变场，应变场

将影响系统的光电子特性【181，同时也是导致多层异质外延生长中自

组装现象的根本原因。为、r深刻地理解各种新奇的实验发现，进一

步提高量子点元器件的性能，人们需要准确的计算埋藏岛所产生的

应变场。

有三种方法用来计算埋藏岛产生的应变场：(1)有限元计算方

法119,20]；(2)原子尺度的大规模计算模拟如分子动力学方法[21,221；(3)

连续介质理论中的格林函数方法[20,23-261。

方法(1)和(2)能准确地计算埋藏岛产生的应变场，是人们

常用的方法。然而，它们都涉及到复杂的计算机模拟过程。方法(1)

要求仔细的选取边界条件，且经常需要在广义坐标下进行插值，使

计算变得非常麻烦[261。方法(2)要求精确的原子间势，且目前计

算机的能力还只能计算相对较小的量子点系统。方法(3)的优点

是能简单高效地计算埋藏量子点产生的应变场，且解析表达式能让

人们更好地理解系统的物理本质。先前人们对连续介质理论在量子

点系统中的有效性存在争议，最近钟建新教授等人的研究成功地证

明它的有效性，发现格林函数方法得到的结果和大规模计算模拟得

到了的结果完全类似【24J。

格林函数方法的缺陷是难以得到不同形状埋藏岛产生的应变

场的解析式，尤其是各向异性系统。当系统的各向异性较弱时，如

Ge／Si、InAs／GaAs，人们通常把它们处理成各向同性系统。先前的

研究中，人们一般把埋藏岛处理成零维的点力偶极子阻L⋯5l。运用

点力偶极子产生的应变场，他们成功地解释了一些实验现象。实际

上埋藏岛有尺寸效应，应变场的分布对埋藏岛的形状具有很强的依

赖关系122_”J，为了更好的理解应变场的分布，必须考虑埋藏岛的具

体形状。

基于零维点力偶极子产生的表面应变场，我们将详细推导埋藏

的长方形薄块及艮方体在固体表面产生的静水应变场的解析式。
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第一节零维点力偶极子产生的应变场

同体中的夹杂物会产牛应力场，它可以是由于材料中某处的温

度不同于周围材料而引起的热膨胀，也可以是由于某种材料埋藏在

另‘种材料中它们的晶格常数不同而引起的晶格失配，比如Ge岛

埋藏在Si材料中。如图2．1所示，当材料的某部分Q升高温度到T

时，由于周围材料的约束，它将在材料中引起热应力cr。当热膨胀

为a7_时，引起的热膨胀应变为：

s；=嘞n， (2．1．1)

其巾a是线性热膨胀系数，巩是Kronecker delta。 热膨胀应变是解

除周围材料的约束后Q自由伸展的应变。

幽2-1：夹杂物Q

实际上应变是热膨胀应变和弹性应变之和。热膨胀应变(2．1．1)

人们称它叫本征应变[691。当然，在本征应变、应力理论中，本征应

变s：不‘定是由于热膨胀引起的，它可以是由于晶格失配，相变，

塑性形变等原因引起的。

下面我们讨论如何解夹杂物Q产生的应变场的问题。一个自由

体D(没有任何外部表面力和体力作用的物体)中某夹杂物的本征

应变为《，设它在任意一点x(％％墨)处引起的位移为Ui，应变为“，

泣-3为o，。

总的应变％是弹性应变％和本征应变《之和，

s，，2e。+g； (2．1．21
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又在弹性理论中，

白2÷(珥，，+叶，，) (2．1．3)

由胡克定律，可得：

O"y=Ctjklek，=Co々，(％一晶) (2．1．4)

或者是：

o"0=(c'ykl(blk』一硝) (2．1．5)

其中c。是弹性张量，且使用了爱因斯坦求和约定，即如果在

表达式的某项巾，某指标重复的出现两次，则表示要把该项在该指

标的取值范围内遍历求和。因‰是对称的(cJ。：Cokt)，则
C,jklU,,』=Cokl机∥在区域D—Q巾，瞄=0，(2．1．5)变成：

呀=Cukt％=C,jk，‰．， (2．1．6)

接下来我们看它的平衡方程。这里考虑的是自由体的情况，即

材料不受任何的外力和表面力的作用。如果不是自由体，则应力场

应该是自由体的本征应力与适当边界条件问题解的叠加。

平衡方程为：

％，，=0(f=1，2，3) (2．1．7)

1i受外部表面力作用的边界条件是：

％～=0 (2．1．8)

其中”是D边界上方向朝外的单位法向矢量。

通过把方程(2．1．5)代入方程(2．1．7)和(2．1．8)，町以得到：
CVqHkn=C渊￡玑 啦．1．9)

和

cWlgk^=C,jk商"， (2．1．10)

从方程(2．1．9)和(2．1．10)，我们发现本征应变《对平衡方程的作

片j类似于体力对平衡方程的作用，因为受体力x。作用本征应变为零

的物体的甲衡方程是c州‰，F=一Xi。相似的，CoklUk．，嘶类似于表面力在
边界上的作用。因此，可以认为自由体内矗引起的弹性位移场等同

于体力为一岛。瞌，，表而力为Co。硝n，对物体的作用。

一般夹杂物Q远小于块体D，我们叮以把D看成无限体或是半
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无限体。

计算夹杂物Q产生的应变场需要运用格林函数方法。基于本论

文的讨论对象，这里仅考虑半无限空间中夹杂物产生的应变场。图

2．2是半无限空问中距离表面为d的夹杂物Q的示意图。

图2-2：半无限空间中距离表面为d的夹杂物Q

半无限窄间的格林函数Go(x，x。)定义如下：

对于托，0，

CotaG^J，t，o(x，x。)+8i。．8(x，X’)=o (2．1．11)

对丁也=o，

c缸％．f(x，x’)"，=巧“坑(x，X) (2．1．12)

其中‰，(置x’)=(O／Ox，)Gk。(x，X。)，"，是如=o表面的单位外法向矢
量。J∽x’)和正(‘x1)分别是三维、二维情况的Dirac delta函数，它们

具有如卜．特性：

J：of(x’)J(x，工’)dx’=，(工)

及

L，(x‘)坑(x，工。)dS(x1)=，(工) (如=o)

其中s是如=0的平面，x≠x’时J(x，x。)=8s(X，x’)=o。Go(x，X。)是z，方向

的单位体力作用在点x。处在点x处引起的沿葺方向的位移分量。

由方程(2．1．9)及(2．1．10)，位移虬可以认为是置方向的体力

一c枷靠。，所引起的。因为格林函数嘞(工，X’)是一方向的单位体力引起
的位移分量，且具有对称性。所以，

地(工)=一￡6；(x—x’)Cjim。岛』(J’)dx‘ (2．1．13)
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假定边界项消失，通过分步积分得到：

“，(x)=巴(I，，m。占‰(J’)嘞．，(x一工’)dx’

因此，在半无限空间中《引起的位移蜥(x)为：

“，(x)=Fck。矗。(x’)嘞．，(x—x’)ax’

f2．1．14)

f2．1．15)

容易证明(2．1．15)满足平衡方程(2．1．9)和边界条件(2．1．10)。

1953年Mindlin和Cheng‘70'7”找出了半无限空间的格林函数

Go(x，x’)，它们是：

其中

C0(¨1)=面丽1 巧l半岛+击嘞+
坐气挚羔十警忙用 戤11

+等R警X X竽协2+3十； f“

吲堋=篙嵩[窄+

q3(x，x’)

埘

3(x，

(3—4vXx3一xj)

+

半+而4(1-鬲u)(1-20万)} (2’l’16)R矗i 2(R2+z3+xj)I 、-⋯

(x．一x；

16x,u(I—u1

^—6X3X；(X～3+X3)
硝

4v)(x3
R{

4(i—D)(1—2u)1
面百忑五万l

G33(x,x')： ! 『￡竺。
16zq．t(1一u)l RI。

．8—(——1——-。———0——)——2———-—，—(—3———-—，—4——o——)。—(x3-—x；)2

—40)(x3+—x'3)2_2x—3x—；4—6X3X3(X—3+X；)2
R； 碍

砰=(工l—Ji)2+(z2一善i)2+(x3一直j)2，

R2=(xl—x1)2+(J2～工；)2+(j3+工；)2，

∥是剪切模量，u是泊松比。

当给定区域Q中的本征戍变《，由方程(2．1．15)可以得到位移场

l=H)一)．■一矗二+堕％兰隅“一《|

0一选砰
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“．。如果s；是常数，则方程(2．1．15)变为：

“J(x)=l[k。占赫如GF，f(x—x’)ax‘ (2．1．17)

对于均匀的膨胀本征应变，或者由于小的品格失配引起的本征应

变，比如Ge岛埋藏在Si材料中，

F；=嘞s+ (2．1．18)

将(2．1．16)和(2．1．18)代入方程(2．1．17)得到：

“x)2毫≥篙Jn|-(寺一(，叫坝z毛一)(去),i-2x3(击b。jd x’(2-1_19)

其中苦(击)=(击)』。
由此，半无限空间中本征应变为s·的点夹杂物(即零维的点力

偶极子)产生的位移场为：

¨班黜l一(如+(3-40)(2纠)(嘉也，(如l (2．1．20)

坐标x，Y^z’，y’，z+分别代替扎％％x{，x；，xj，由方程(2．1．3)可得到点

力偶极子产生的各应变分量为：

％=一器等可防I-5+(3-4v)Rj5-10捌】 (2．1．21)

％=一筹篱i陋～(22均Rys-10枷i71 (2．1．22)

％=嘉甍(Ri 3+(3地)F一6出a蜥2(舻+(3山)耵_10瑚。】
(2．1．23)

s。=；L二；；兰专；【(Ri3+(。u一·)Ri3—3手2Ri5)一3(。磁z+}(4z+2))Ri-s+30z￡sRi，】
(2．1．24)

其中

i=x—x’，Y=Y—Y。，三=o一：’，三=z+z+，

RF=i2+歹2+三2，R；=i2+歹2+童2，

通过对程操作，用歹代替牙，由方程(2．1．22)*U(2．1．23)人们容易得到
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另外曲个厘燹分量F。和％。将万栏(2．1．21)～(2．1．24)代入(2．1．4)，口J

得点力偶极子产生的应力分量为：

盯，=一鬻砂时+(3-40)R；5-10埘】 (2．1．25)

a。=一黜覃[zRi-5+(2z+：；)Rf5-10zi2Ri7] (2．1．26)

仃。=黜陋，+(3—8。)月产一3i2月i5
—3((3—4u)i2+2三童一4瞳2)Rf5+30z螽-2Ri7】 (2．1．27)

盯。=黜陋一一只z 3—3三2Rr一3二(j一6：)Ri5+30兹3Ri7](2．1．28)
类似地，用歹代替膏，由方程(2．1．26)和(2．1．27)人们容易得到另外两

个应力分量％，和％，。

第二节二维薄块产生的表面应变场

夹杂物会在半无限空间的表面(即z：0平面)产生应变场。应

变场(主要是静水(hydrostatic)应变场s(s=如+‰+％))是计

算夹杂物与表面吸附原子相互作用能的关键参量，即它将重要地影

响吸附原子在表面的扩散过程，导致前面所提到的自组装现象。本

论文主要讨论夹杂物(埋藏岛)对表面生长的影响，我们主要关心

夹杂物在半无限空间表面产生的静水应变场。

在很多情况一卜，夹杂物的形状近似于二维薄块，且由二维薄块

的解析式通过数值计算人们容易得到不同形状夹杂物产生的应变

场。下面，基于零维点力偶极子在表面产生的静水应变场，我们将

详细推导二维长方形薄块在表面产生的静水应变场的解析式。

由方程(2．1．23)gE[1(2．1．24)，可得到零维点力偶极子在表面(z：0

甲而)产生的静水应变场为：

G：一兰：!!±竺丛!二!竺!
x(1一u、

(2．2．11
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其中R=√(工一x’)z+(y—y’)2+z”。

设薄块的长为，，宽为w，厚度为h，h远小于，和W。薄块的中心位

于点(o，0，一d)，如图2—3所示。

I

／0
／
／7／1

【．卜_w一

图2-3：薄块的示意图

对方程(2．2．1)在区域一w／2<x’<w／2，一l／2<y’<l／2进行秋分，

町得薄块产生的应变场：

占=4 f心r门(1
J_f，2工w，2、

堡、／R3列咖
R2’

。 (2．2．2)

其中爿=一￡}掣，曰=板i了F可丁了丽，下面我们列
出推导该表达式积分的详细过程。

s叫畿*广Lw”／2kR3’咖’ 3￡．．rLw“／2‰R5拶)

爿￡￡寺(一w(y-y')-3Ad2致跣寺(一’)d(y-y')

彳／2：未孑 ×TX--X'陬d(y一少)
膨￡而南×等f％m y’)
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2Ad z广”f”
J_w／2 J_，／2

=彳f蔑

Ad zfL艺

Y’12+d
2

1

×—R1'3d(x一工’)d(y—y’)

x孚№d(y胄⋯⋯

(_y—Y’)2+d2

2Adz￡

Y’)

×—X矿--X'盼a(y—y’)

×旱№d(yR⋯⋯“

一(x+w／2，爿岛高丽×》c一。

Y’)
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==(x一”r／2)，4{，Y+-，I，／：2))H／(。a：2++((，y+，I，,,：'2，)：2，)M!|2i：；i—：：：ij—i；}ii-i—石ij：∥(sin目)

出-w，：)爿f：嚣：：【：：『糍F而专而∥(si呐
：兰arc胁浮二!望!!堂如wzmⅥ川Ⅲ：垮
d 、d ’j(y+l／2)／(a2+{，+，，2)2)K

2iA⋯叫瓦i(历x-万w／2石)(y万-I丽／2))d d((z—w／2)2+(y一，／2)2+d2)，坞’

爿
——arctan(
d

同理

(2)：一_A arctan(
“

!!二!!塑羔±!!!!
d((x—w／2)2+(少+1／2)2+d2)必

(x+W／2)(y一，／2)

d((x+W／2)2+(y—l／2)2+J2)％

+了A⋯mH面i万(x+丽w／石2)(y玎+1万／2)丽})d d((z+w／2)2+(y+f／2)2+d2)托’(3)避=-(x-w／2Ⅲ2尸(Y半半))—a2tan2L0+d2×去甜
=一坠等a丝；Py+1122)Ml(a：．鬻荡—a2 sijn20杀d2兰Ld2 si—nz0蛐p)2 2+(，+，／2)2)托 ； 一

”、⋯’。7

=一生!二_!生』堂{，)。H
2

J忙[(a：2++。(P+-，l，／却2)：a胪)'。fJ一 1a212) W／2)2 ii吾n—2石—；万d2 d(sin口){y刊 7￡一+Ly“一1)11’2(x一 § e+
～⋯1。j

+型y-l,'2)／(aⅥ2+(川y-I埘／2)砷2}。必a2。v+l／2)／la瓦W蒜／2)2熹in2 0丽d2懒∞2+(，十，，2)2)一垤fx— R +
一r⋯叫

—(x-w／-2)Adz arctan((x-w／2)sinO)。．：!二!!=!!f(，一112)l(aa+(，一，，：)：)曩
a
2 d (z—W／212d I(y+H2}／(a2+(，+，，212)儿

h～w／2)Ad2
+1—。’’———。—，-----u——u-----------一
a2(x—w／2)2

rx～w／2)Ad4
a2“一W／2、4

r2MG2+‘y-lt2)2}．“，d(s砌)
{，+，?2)／(a2+(，+，，2)2)批

、 7

^，』，2)H42+(y—f 7 2)2)尼

Jy+11 2)／(。2十(y+l／2)2)M sin2 0+d2／(x—W／212
d(sin们
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一 生生 arctan !!二兰!!!!羔二!!!! ．

(x—W／2)2+d
2

d((z—w／2)2+(Y一，／2)2+d2)托

+ 丝 arctan !三二!塑!!±!望
(x—w／2)2+d2 d((x—w／2)2+(y+，／2)2+d2)必

+

十

(y一，／2)d2

(x—w12)((x—w／2)2+d2)((x—w／2)2+(y+l／2)2+d2)％

彳d3

(x—W／2)2((x—W／2)2+d2)

爿d3

(x—W／2)2((x—W／2)2+d2)

一d

(x—W／2)2

彳d

o—W／2)2

+

arcta。 !!二!塑Q二!塑
!

d((x—W／2)2+(Y一，／2)2+d 2)毖

arctan 坚二!望业±!望
：．

d((x—W／2)2+(y+，／2)2+d2)2／2

(x—W／2)(y一，／2)

d((x—w／2)2+(y—l／2)2+d2)％

!苎二竺!型!±!!!!
d((x—w／2)2+(y+1／2)2+d2)％

(一一，／2)d2

(x—w／2)((x—w／2)2+d2)((x—w／2)2+(_y+l／2)2+d2)％

业二!!!塑：
(x+w／2)((x+w／2)2+d2)((x+w／2)2+(y—l／2)2+d2)必

牟 !!±!!兰2垡：
(x+w／2)((x+w／2)2+c12)((x+w／2)2+(y+I／2)2+d2)％

銎
堕州j¨

恤

|言塑一

理

卜



张建军 坝I：论史 半导体量了点系统中心变调制的自身l装 23(5)斟=2(x-w／2)Ad2 hetan(半半，)而丽南而孝臼
一堑≮笔竺／2丝r。+lt22)”／(‘a竺：糍瓦而／2兰si—n2 0万d2獭臼)x—w 2+(y+，一2)2班rx—w 、2 +

、 7

+!生垡：f，-112}l(a2‘(”“29髯
X—w／2{y+f 7 2)帕2+(，十，，2】2)n ((x—W／2)2 sin2 0+d2)2

d(sin曰、

A(y一，／2)((x—W／2)2+(y—f／2)2+d2)尼

(x—w／2)((y一，／2)2+d 2)

．A(y+，／2)((x—W／2)2+(y+l／2)2+d2)儿

(z—w／2X(y+，／2)2+d2)

一爿!苎二!!!!!±垡：arctan !!二!!121羔二!!!!
：：

d(x—wt2)2 以(x—w／2)2+(y—l／2)z十d2)％

+爿!!二!!!!：±垡：arctan !!二!!121羔±!!!!
：．

d(x—w／2)2 d((艽一w／2)2+(Y+，／2)2+d2)尼

+ !生垡 arctan !兰二!!121兰二!!!! 。

(x—w／2)2 d((x—w／2)2+(y一，／2)2+d2)必

一 !生垡 arcta。 坚二!望业±!望
：；

(X—w／2)2 d((x—w／2)2+(Y+t／2)2+d2)，K

同理

f61=
A(y—l／2)((x+w／2)2+(y—l／2)2+d2)％

(x+W／2)((y—l／2)2+d2)

A(y+t／2)((x+w／2)2+(y+l／2)2+J2)Z

(x+w／2)((y+，／2)2+d 2)

+4竺±型型!±垡：
⋯d(x+w／2)2

一爿!兰±!竺：±生：
d(x+w／21

2

2一d——arctan
伍+w／2)2

arctan !三±!!塑!二!竺
：：

d((x+w／2)2+(y—Z／2)2+d2)压

arctan !!±!望Q±!塑
．：

d((x+W／2)2+(y+，／2)2+d2)毖

(x+，∥／2)(y一，／2)

d((x+w12)’-+(y—l／2)2+d2)％
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+!生垡。rct帅 坠!垡业型生；；
(x+W／2)2 d((x+W／2)2+(y+，／2)2+d2)乜

占：(1)+(2)+(3)+(4)+(5)+(6)，化简可得：

爿(z—w／2)(y—l／2)((x—w／2)2+(y—l／2)2+2d2)

+ 生!兰!!望Q二!望坚±!望!±!!二!!型±型! ：．

‘((x+w／2)2+d2)((y一，／2)2+d2)((x+w／2)2+(y—l／2)2+d2)凡

+ 垫二!望业±!望坚二!竺：±业±!望!堡!一((x—w／2)2+d2)((y+，／2)2+d2)((x—w／2)2+(y+，／2)2+d2)儿

生生±!塑Q±!垡坚±!望：±业±!塑：±型：!
((x+w／2)2+d2)((y+l／2)2+d2)((x+w／2)2+(y+，／2)2+J2)必

=一4；|；喜(一·)”’i；i：Iix5,iyiji(x：。2_=i+5yi}孑+_2_d了2弼) (2-2-3)

岁￡[}1 x，=x±w／2，(i=1，2)，Y，=Y±w／2，(，=1，2)。

第三节长方体产生的表面应变场

基于点夹杂物产生的表面应变场，我们将进一步推导半无限空

间中埋藏的长方体在表面产生的静水应变场的解析式。

我们假设埋藏长方体的长宽高分别为W，l，h。跃方体的底面

与表面(：=0平面)的距离为H。

求K方体在表面(z：0甲面)产生的静水应变场即对方程(2．2．1)

进行积分：

s=爿￡。f笼C：(-一百3Zt2)／R3凼’咖’出’ (2．3．1)

其中爿=一兰)!群，胄=√石_二；j亍了1歹=j丽，T醮'ffJY,J
出推导该表达式积分的详细过程。

占=爿E。f怎(：昙c丢胁’咖’出’
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避=爿Ⅳ．[怎C：妄≯’妙t一彳(H一∞f『；2．rILw”12』g 3磙’咖
：爿眦t锄f !兰二!型羔二!!型 。1

／4((x—w／2)2+(Y—f／2)2+H2)Y2

一Aarctan( !兰二!!!!!!±!!!! ，，1

．H((x—W／2)2+(Y 4-，／2)2-t-d 2)儿

一4arctall( !!±!型!二!竺 ．j)
H((x+w／2)2+(y一，／2)2+日2)儿

+爿arc伽( !!±!型羔型12 ；j)
H((x+w／2)2+(y+，／2)2+日2)九

爿arctan( !!二兰型!二!竺 ；j)
、(H一^)((x—w／2)2+(Y—f／2)2+(H一^)2)必。

+Aarctan(

+Aarctan(

(x—W／2)(y+，／2)

(Ⅳ一厅)((x+w12)2+(y—t／2)2+(日一^)2)必

爿arctan( !兰±!型羔型!! 。1

(H一矗)((x+w／2)2+(y+，／2)2+(H一^)2)乃

=一一善2蔷2蔷2 c一-，”，十k×arctan(：j南，(2-3．2)=一一∑∑∑(一1)””‘×—高些争—亍) (2．．2)
卢1，=l￡=l z01f工．十y．十z‘

其Lf_Ix，=x±w／2，(f=1，2)，Y，=Y±w／2，(，=1，2)，zl=H，Z2=H—h。

第四节本章小结

基于连续介质理论的格林函数方法，我们详细地介绍了埋藏的

点力偶极子在半无限窄间中产生的位移场、应变场及应力场，并进

一步获得了半无限空间中埋藏的长方形薄块及长方体在表面产牛

的静水应变场。
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第三章表面应变场对埋藏岛尺寸形状的依赖特性

埋藏岛(量子点)会在系统表面产生应变场，应变场的分布依

赖于埋藏岛到表面的距离(即覆盖该岛的隔离层的厚度)和埋藏岛

的尺寸。在连续介质理论中，当把埋藏岛处理成零维的点力偶极子

时，应变与隔离层的厚度成三次方的倒数关系，与岛的体积成止比。

用分子动力学方法，Daruka等人【2”发现金字塔形埋藏岛产生的表

面应变场也与隔离层的厚度成三次方的倒数关系，与岛的体积成正

比。人们可以近似地把它看成点力偶极子。而同样是用分子动力学

方法，Makeev等人【22j发现金字塔形埋藏岛产生的表面应变场与隔

离层的厚度成反比，与岛的表面积成正比，埋藏岛的形状对表面应

变场有着非常重要的影响。

使用连续介质的格林函数方法，钟建新等【24J成功地回答了这一

看似矛盾的结果，并进一步证实了埋藏岛形状对应变场的重要影

响。他们发现金字塔形埋藏岛产生的表面应变场与隔离层厚度的关

系随着隔离层厚度的增加从非三次方的倒数关系转变成三次方的

倒数关系，并且这非三次方的大小依赖于金字塔形岛侧面的斜率，

斜率越火就越接近三次方的倒数关系，斜率越小就越偏离三次方的

倒数关系。同时，当金字塔形岛侧面的斜率较大时，应变与体积成

IF比；当它的斜率较小时，应变与表面积成正比。

在典型的生长温度(高于500。C)，最近的研究[18,2t281显示，在

表面岛被覆盖的过程中，表面岛将与周围材料形成互扩散，它的底

部面积增大、高度减小，形成较平整的埋藏岛(高度与底部宽度之

比一般小于0．1)。我们认为，在这种情况下若把埋藏岛处理成薄块

也许更符合实际情况。基于卜‘章得到的长方形薄块在隔离层表面

产生的静水应变场的解析式，本章我们将详细分析正方形薄块引起

的表面应变场分布，同时对该表达式在高度方向进行数值求和，进

～‘步分析金字塔形岛引起的表面应变场分布(复述导师的工作)。
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第一节薄块引起的表面应变场分布

前面我们已得到半无限卒间中埋藏的长方形薄块在表面产生

的静水应变场的解析式，由方程(2．2．3)，可得宽度为W的正方形薄

块在厚度为d的隔离层表面产生的静水应变场为：

s：Ch)2 F2(一1)。 苎，些鲨±笪±型型：! 。f3．1．1)
W—i=l—j=l (x?+(d／w)2)(y；+(d／w)2)(x?+Y；+(d／-92)托

其中C=占+(1+u)(1—2v)／万(1一u)，X，=x／W±0．5，(j=1，2)，Y。=y／W±0．5，

(／：1，2)。h是薄块的厚度(它远小于宽度W)，C中的u是泊松比，

占·是品格失配常数，在Ge／Si系统中它的值是4．2％， InAs／GaAs

系统巾它的值是7．2％。从方程(3．4．1)n]-9{l：l应变占的分布特性仪依赖

于空间尺寸与薄块宽度的相对大小，所以我们的分析都是考虑相对

尺寸变化对占的影响。由于u和矿的选取不影响表面应变场的分夼特

性，在我们的讨论中没有选取确定的值。

{a)
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幽3-l：(a)Y=oN况F，不同d／w时表面静／K应变随x／w的变化，d／w=o，I

(点线)，0．4(虚线)，1．0(实线)。(b)拉麻变极值偏离薄块中心正上方的情况r，

拉麻变极值与薄块中心止上方虑变的比值(实线)和压席变极值与薄块中心止上方应变的

比值(虚线)随d／w的变化。

图3-l(a)显示y=0情况下不同d／w时表面应变随x／w的变化。

点线，虚线和实线分别对应d／w=o．1，0．4，1．0。我们能清楚地看到埋

藏薄块在它的I：方产生了拉应变，且应变的大小随d／w的增大而减
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小。当d／w较大时，埋藏薄块在隔离层表面产生的应变很小，对表

面吸附原子的扩散影响很小，4i足以引起多层生长中的关联特性。

当d／w较小时，埋藏岛将在它的L方产生较人的应变场。特别值得

注意的足，与先前人们对点力偶极子、球形岛及金字塔形岛的研究

对比，得到了不同的结果，当d／W很小时如d／W=o．1，拉应变的极

值不再位于埋藏岛中心的正上方。同时，我们还发现薄块|I．方拉应

变的周围出现‘个较大的压应变，压应变的大小与中心处的拉应变

的大小可相比拟。拉应变区域是形核的有利位置，在应变场的驱动

下，表面吸附原子将朝拉成变区域运动。由上分析，在多层牛长中

埋藏岛将会出现垂直关联的特性，很好地说明了先前的实验观测

∞。oJ。另一方面，压应变区域是形核的不利位置，因此表面吸附原

子很难在压应变较大的区域聚集，而且在温度较低的情况下，表面

原子很难穿越这‘壁垒，这意味着在多层生长中，当生长温度较低

时，岛的尺寸是很难增大的，这与先前InAs／GaAs系统的实验观测

相一致¨o】。我们还注意到，在某些隔离层厚度很小的多层生长实验

中，表而岛相对于前面一层埋藏岛依然会增人【l8’72I，与刚才的理论

分析不符，出现这种现象主要原因是：岛在被覆盖的过程中存在互

扩散致使它的尺、j增火，新生欧的表面岛尺、J’也许小于埋藏岛尺
寸，只不过当新生长的表面岛被新沉积的隔离层覆盖时互扩散又使

它的尺寸增大了，这样在电子显微镜的图片中显示出埋藏岛的尺寸

逐渐增大。利用隔离层很小时埋藏岛将在它周围产生较大压应变的

特性，合理地控制生长条件，可以获得密度大、尺寸小的量子点阵

列，最近的实验观测就已证实我们的理论预言【72，乃J。我们的计算也

很好地解释了为什么第’层埋藏岛上面生长的表面岛不再是金字

塔形而是较平整的梯形岛的实验现象1181。

我们的数值计算显示当d／w<0．27时，拉应变的极值开始偏离薄

块中心的止上方。为了进’步理解d／w很小时应变场的特性，图

3-1(b)显示了d／w<0．27情况l-，拉应变极值和压应变极值与薄块中

心正上方应变的比值随d／w变化的函数。由图可知随着d／w的减小，

拉应变极值和压应变极值与薄块中心正上方应变的比值迅速增人。
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当d／w：0．05时，拉应变极值和压麻变极值与薄块中心正上方应变的

比值分别接近2．2和1．4。

，
。≥
C
o
百

图3．2：不同位置表面应变随dlW变化的函数，实线0=o，Y=o)，虚线“／w=

0．25，Y=0)，点线O／w=0．5，Y=0)。插图足点0=O，Y=0)处的麻变随d／W变化的对

数关系。

图3—2显不点(x=o，Y=o)，(x／w=o．25，Y=o)，(x／W=0．5，Y=o)处

的表面应变随d／w变化的函数关系。在d／W较小的区间里，应变町

近似认为随d／w的增大而线性下降。点(x／w=0．25，Y=01处的应变比

点(x=0，Y=o)处的应变衰减的更快。为了方便与其它形状埋藏岛产

生的应变场相比较，插图进一步作出了点(x=o，Y=o)处的应变随

d／w变化的对数曲线。从图巾可知，它既不同于点力偶极子对隔离

层厚度负二三次方的依赖关系，也不同于金字塔形岛对隔离层厚度负

‘次方的依赖关系，它对隔离层厚度的依赖是逐渐变化的，我们很

难拟合该曲线通过一个具体的表达式。当d／W>2．0时，它对d／w的

依赖呈负三次方的关系，即对隔离层厚度呈负三次方的依赖关系，

在这种情况下我们可以把它当作点力偶极子处理。当然一般当
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d／。>2．0时，埋藏岛产生的应变场很小，几乎吸附原子的扩散小产

牛影响。另外，从图中我们也可以看出薄块产生的应变场衰减的很

慢，例如，d／w：0．4时薄块在(x=o，Y=o)处产生的应变接近于

d／w：0．2时它在该处产生的应变的2／3；当d／w增加到0．8，它仍然

超过了d／w：0．2时应变的1／5。应变哀减很慢意味着隔离层很薄的

多层结构中，不仅表面卜．的第+层埋藏岛，而且第二层，甚至第三

层、第四层都对表面应变场的调制有很大的影响，这非常类似于有

限元方法得到的结烈181。

●
刁
t'-

o

图3—3：点“=0，Y=o)处的表面廊变随体积变化的函数。

以往的研究显示应变与岛的体积成比例【2‘_24】。而我们对薄块的

研究却显示出不同的行为。冈3．3显示点“=0，Y=o)处的表而应变

随薄块体积(即w：／dz)变化的函数。当体积很小，即w远小于d时，

类似于点力偶和球形岛，应变随体积的增大而线性增加。随着体积

的增大，应变逐渐偏离线性依赖关系，应变的增加变得越来越慢。

对方程(3．1．1)求微分，我们发现，当w：X／2(1+45)d，即当

W2／d2=2(1十45)时，应变达到极值，超过这个极值，应变随体积的
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增大反而会下降，完全不同于以前的理论分析。事实上，若仔细思

考一下，我们也不难理解这种特性，在点力偶极子产生的表而应变

场巾，位于该点力偶极子正上方位置的值最大，冈此，薄块中心位

置的点力偶极子在0=o，y=o)处产生的应变场最大，其它位置次之，

且点力偶极子离薄块中心越远它在该点产生应变场就越小，当W超

过压石干面d时，增大的体积反而会在该点处产生压应变，使拉应

变逐渐变小。此外，我们也计算r表而其它位置应变随薄块体积的

变化，当体积超过某一值时，同样会出现应变随体积增大而减小的

情况，只不过不同的位置对应薄块体积的临界值不一样。以上结果

进一步说明埋藏岛的大小、形状对表面应变场的调制有关键性的作

用。

劁3-4：(a)不同d／w时薄块在隔离层表面产生的拉应变区域，点线、虚线和实线隔

成的K域分别对应d／w=0 1,0．4，1 0；(b)拉席变区域水平方向的宽度xo。』薄块W的比值

随d／w变化的函数。

从图3-l(a)中，我们看到埋藏薄块产生了一个不均匀的表面应

变场：薄块的上方区域是拉应变，在这个区域的周围是压应变。拉

应变区域的大小是控制表而岛尺寸的一个重要参数[33,711。它的特性

同样是由隔离层厚度、埋藏岛的体积及形状决定。图3-4(a)显示不
同d／w I付，薄块在隔离层表面产生的拉应变区域。点线、虚线和实

线分别对应d／w=o．1，0．4，1．0。当d／w很小时，拉应变区域和埋藏薄块
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具有相近的面积和相似的对称性。随着d／w的增大，拉应变区域的

面积逐渐增大，而且形状也逐渐向圆形过渡。我们还计算了埋藏的

薄块阵列产，卜的应变场，发现只要薄块的密度／卜是很大，应变场的

分布特性变化很小。图3-2(b)显示拉应变区域沿水平方向的尺寸‰

与溥块宽度w的比值随d／w变化的函数。除了在d／w很小的情况下，

Xo／W近似与d／W成线性关系，即拉应变区域近似与d／W成二次方的

关系。当d／W无限小，即w／d无限大时，‰／w接近1。

我们详细分析了正方形薄块引起的表面应变场分布。研究显示

埋藏岛会在它的卜方产生拉应变。而且，当隔离层厚度很小，即隔

离层厚度与薄块宽度的比值很小时，拉应变的极值不再位于薄块中

心的正上方，并有一个大小和中心位置处应变可相比拟的压应变⋯

现在拉应变区域的周围。这完全不同于点力偶极子和金字塔形岛，

薄块产生的应变场对隔离层厚度的依赖既不是负三次力1的关系也

不是负一点五次方的关系，我们很难用一个不变的指数来拟合它的

哀变曲线。体积对应变的影响也显示出不同的特性，随着体积的增

加，当岛的体积即薄块的宽度超过某一极值时，它所产生的应变非

但不会增加反而会减小。当隔离层厚度很小时，正方形薄块将在隔

离层表面产生一个和它具有相同对称性和大小相近的拉应变区域。

随隔离层厚度的增大，拉应变区域的面积呈二次方增长，且它的形

状由I卜方形逐渐向圆形过渡。

第二节金字塔形岛引起的表面应变场分布

第‘章我们介绍了表面岛一般为金字塔形或圆屋顶形，在生长

温度很低的情况卜-，表面岛在被覆盖的过程中很难发生互扩散，形

状基本保持彳i变【2”。因此人们先前的计算模拟中，多数把埋藏岛处

理成金字塔形岛。上一节中我们计算了薄块在隔离层表面产生的应

变场，若对它在高度方向进行数值求和，我们就可以得到埋藏金字

塔形岛产生的表面应变场。本节将复述导师钟建新教授【241的研究工

作，他首先比较了连续介质理论中格林函数方法得到的结果与原子
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尺度讨一算模拟得到的结果，成功地证明了连续介质理论格林函数方

法在埋藏量子点系统中的有效性，接着阐述了成变场对金宁塔形埋

藏岛几何形状的依赖特性，回答J，先前不同研究小组矛盾的研究结

果。

先自订大多数课题组的理论研究都是讨论Ge／Si系统，阕为它最

方便计算，其它类似系统和它具有相同的特性。本节中，为了简单

和方便比较，依然讨论Ge／Si系统。

I
图3-5：系统的示意幽。si基底上一个具有Ge浸润层的金字塔形Ge岛被si隔离

层覆盖。

图3．．显示了位于Si(001)基底上浸润层(wetting layer)厚度为d

的金字塔形Ge岛被厚度为H的si隔离层所覆盖的示意图。岛的底

部是宽度为2w的正方形，分别沿[100]和[010】方向。岛的高度

h：wtana，口是岛侧面的倾斜角。一般浸润层的厚度都非常小，比

如在Ge／Si系统中大约为3个ML(单原子层)。它对隔离层表面虑

变场的贡献为。Jj艮小的常数，因此在本节的讨论中将忽略了浸润层

的影响。系统的周期取为￡，当￡寸。o时，系统仅由一个埋藏岛组

成。

由方程(2．2．3)，可得距离隔离层表面为日宽度为2w的正方形薄

产生的表面静水应变场为：
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s。喾喜如⋯两础等‰
(3．2．1)

其中_=x±w，(f-l，2)，Y，=Y±W，(，=l，2)，u是隔离层材料的泊松

比，占。(q—as)la，是晶格失配常数，这里q和以分别是夹杂物和隔

离层材料的晶格常数。由弹性理论可知，静水应力与静水应变的关

系是仃=(E／(1—2u))s，其中E是杨氏模量。我们取薄块厚度h办‘个

单原子层，然后对它在高度方向进行数值求和，就可以得到金字塔

形岛产生的表面应变场。在Ge／Si系统的计算中，选取4：珥。：

5．656A，a。=口。=5．431A。和参考文献21_一样，选取u：o．218。
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图3-6：Y=2=0时宽度w=20‰，高度h=17ML，周j{|jL=60‰的金字

塔彤Ge岛阵列产生的表面戍力o-随x变化的函数。符号是参考文献21中原子尺

度模拟得到的结果。圆圈、止方形和菱形分*U对应仃=21，49，81 ML。线条是连续

介质理论格林函数方法得到的结果。

在图3-6中，比较了周期性埋藏Ge岛阵列(周期上=60口。)产生

的应变场与原子尺度模拟得到的结果。金字塔形Ge岛的侧面为{105)
晶面，W=20a。，h=17 ML。图3-6中的符号是原子尺度的模拟结果P2f
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减去隔离层表面重构所引起的常数项P。的贡献后得到的值。对于

H=21，19，81 ML，分别取E=8．404×109J／Qom3 10．152×109，／Q。川3，

10．152×109j／Q0ms。由图可知，它极好地拟合了原子尺度的模拟结

果。这里Q。：Q／口&是无量纲的平均原子体积。常数项P。是与应力

相关的表面二聚。图4．6的拟合要求p。=0,754(109J／f2。m3)，它和原

子尺度模拟所得到的值P。=0．747(109J／Q。m3)非常接近。值得注意的

是，当隔离层厚度为21ML时采用'r不同的杨氏模量，这可能是由

于当Si隔离层的表面接近埋藏Ge岛时，Si材料的力学性能发生了

轻微的改变导致的。另外，我们也计算了单个埋藏Ge岛(L斗o。)

产生的应力场，发现L=60a。和￡斗c。两个系统在埋藏岛上方产生的

表面应力场的差别非常小。即就是说，应变、应力场的衰变非常快，

邻近埋藏岛的作用可以忽略。卜J面的分析是单个埋藏Ge岛产生的

表面应变场。

斟3-7： x=y=o处的麻变s随隔离层厚度H变化的函数。圆圈、jli方形和二

角形分别对应岛的尺寸(w，^)=(20aH，17ML)，(15a日，13ML)}lI(10a＆，9ML)。曲线对廊

隔离层厚度H较小时的拟合结果，拟合曲线的表达式为s=ao+矾／Ⅳl 5，相廊的参数

分别为(ao，a1)=(一1．26×10-3 1．29)，(一9．20×10—4，2．06)，(一I．04×10～，3．30)。插矧显示随H

增加应变场衰变从y=1．5转变成y=3。
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图3—7显示x：Y=0处的成变随隔离层厚度变化的函数。符号是

运片j格林函数方法所得到的关于三个不同尺寸晶而为flos}面金字

塔形Ge岛的结果。插图则是应变与隔离层厚度的对数关系。圆圈、

正方形和三角形分别对应Ge岛尺寸(w，矗)=(20a。，17ML)，

(15a。13ML)和(10a。，9ML)。fHl线是隔离层厚度较小时的拟合结果。

使用拟合表达式占=a0+a。／Hr，取厂=1．50，相应的参数分别为

(Ⅱo，日1)=(一1．26×10 3,1．29)，(一9．20×10-4,2．06)，(一1．04×10 3,3．30)。对于同样

的Ge岛，先前原子尺度的模拟计算显示Y“1[221 o在他们的拟合qJ，

所取的数据点较少。基于大量的数据点，计算显示Y=1．50的曲线能

更好地拟合这些数据点。而且，格林函数方法允许处理更大的隔离

层厚度。然而，由于受限于计算机的处理能力原子尺度模拟是不可

能的。插图显示随着隔离层厚度的增加，应变的衰变从y：1．5转变

成y=3。

剀3—8：X=Y=0处的应变￡随隔离层厚度H变化的函数。圆罔、止力形、菱形

雨l二角形分*U对应岛的倾斜角口=6。，12。279，58。。线条是数据的拟合结果，拟合表达

式f=a0+q／Ⅳ’中的应参数分别为(％，曲，y)=(-2 48×10-3,0．25，0．86)，(一9．20×10，

2．06，l S0)，(一I，10×10～，33 02，2．47)。
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这罩我们发现指数y是岛斜率的函数，且岛的斜率越大指数y

越大。图3．8显示四个不同斜率金字塔形岛引起的应变场的衰变

行为。圆圈、正方形、菱形和三角形分别对应Ge岛尺、J‘(w，矗)；

(30a。13ML)，(15a。，13ML)，(6．5a。，13ML)，(2a。，13ML)，即岛的倾斜角分

别为口=6。，12。，279，58。。使用拟合表达式F=ao+a1／Hr，分别取

(日o，al，y)=(-2．48×10 3,0．25，0．86)，(-9．20×10—4，2．06，1．50)，(～1．10×10 4，33．02

33．02，2．47)，(2．78×10“，1 16．78，3．36)，能够很好地拟合其衰变行为。参

考文献2l中原子尺度的模拟显示宽度W=5．6nln，高度h：2．8nlTl

(即口：27。)的金字塔形岛能被近似地看成点力偶极子(y：3)。

计算结果给出y=2．47，接近于文献21中的值y=3。

，S～

E
≯
o
o
∞

翟
两
上
仂

幽3—9：H=81ML时不同倾斜角的岛在J=Y=z=0处产生的标准化麻变els随

岛宽度变化的函数。

应变对岛的尺寸依赖关系也显示出有趣的特性。图3-9锃示隔

离层厚度H=81ML时不同倾斜角的金字塔形岛在点z=Y=z=0处的

应变随岛宽度变化的函数。这里将应变进行J，标准化，即将应变除

以岛的表面积s(S=4wh／sin(a))后得到的值。从图中可以清楚地

看到：当岛的宽度相对于隔离层厚度较小时，标准化后的应变与岛
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的宽度成正比，即应变与岛的体积成正比，与点力偶极子模型一致；

当岛的宽度相对于隔离层厚度较大时，应变对岛的依赖关系主要取

决于岛的倾斜角。当岛的倾斜角ac20。时，标准化应变随岛宽度的

增大而缓慢地增加，即应变近似地与岛的表面积成正比；当

20。<口<45。时，与岛的尺寸较小时一样，标准化应变与岛的宽度成

正比，即应变与岛的体积成正比；当口>45。时，对体积的依赖还超

出了正比关系。对于尺寸(w，^)=(20a。1 7ML)，(1 5a。1 3ML)，(1 0a。9ML)

的金字塔形Ge岛(倾斜角都是口=12。)。图3-9显示应变近似地与

岛的表面积成正比，与参考文献6l中原子尺度模拟的结果一致。

对于尺寸W=2h=5．6rim，即口=27。的金字塔形Ge岛，图3-9显示应

变近似地与岛的体积成正比，与参考文献60中原子尺度模拟的结

果一致。

基于连续介质理论，使用Ge／Si系统作为一个特别的例子，对

金字塔形埋藏岛产生的表面应变场进行了分析。发现连续介质理论

格林函数方法得到的结果和大规模计算模拟得到的结果完全类似，

有力地证明了格林函数方法的有效性。显示当隔离层厚度较小时，

埋藏岛的形状对应变场有非常关键的影响。岛的倾斜角越小，应变

对隔离层厚度的依赖就越偏离点力偶极子模型。另外，值得强调的

是，当隔离层厚度很大时，埋藏岛能被看成是点力偶极子。但是这

个区域不是人们所关心的，因为它没有什么实际应用的意义。

第三节本章小结

基于薄块在隔离层表面产生的静水应变场的解析式，我们详细

分析了正方形薄块引起的表面应变场分布，同时复述了导师关于金

字塔形岛引起的表面应变场分布的研究工作。研究表明埋藏岛的形

状对应变场有非常关键的影响，不同形状的埋藏岛对隔离层厚度和

岛的体积有不同的依赖关系，只有当隔离层厚度相对于埋藏岛尺J‘

很大时，人们才能把埋藏岛处理成点力偶极子。
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第四章半导体量子点系统中应变调制的自组装

大多数半导体量子点元器件的应用要求量子点阵列具有高度

的有序性。通过多层生长，量子点的尺寸均匀性和卒间有序性都能

得到极大的提高。

有几种模型用来解释多层生长中的自组装现象，比如通过分析

应变改变了吸附原子的扩散路径导致大多数原子朝应变集中的地

方运动16J；通过分析应变对形核中心的调制【7，1”，或者考虑应变引起

的岛的相互作用【1J，或者用动力学蒙特卡洛模拟【1只16J，都认为A组

装现象是埋藏岛在隔离层表面产生的应变场导致的。他们最初阐明

自组装现象在各向同性系统比如Ge／Si和InAs／GaAs，通过把埋藏

岛处理成零维的点力偶极子晦7，b，16J。事实上，如前面所阐明的，埋

藏岛的长度、宽度甚至高度的大小经常和隔离层的厚度可相比拟，

为了更好地理解多层生长中的A组装过程，必须考虑埋藏岛的尺、J‘

效应。考虑剑埋藏岛的底部尺寸与高度的比值很大，后来Liu等把

埋藏岛处理成长条形夹杂物flTI，这样，隔离层厚度与岛宽度相近，

但是远大于岛的高度。在这些模型中，隔离层表面只有在埋藏岛中

心的上方才会出现拉应变的极值，由此，表面岛优先在埋藏岛的L

方形核，出现垂直堆垛的实验现象16。101。然而，最近科学家们观测

到，一个明显不同的实验现象一局部自组装，即当岛的高度接近隔
离层厚度时，降低生长温度，有序的Ge岛团簇将出现在埋藏Ge

岛的h方[141。这种量子点团蔟町用来充当具有广泛应用前景的元胞

自动机的基剧65j，它在量子信息处理的分子合成中也具有非常重要
的应用价值【74l。Ge／Si系统的各向异性很弱，局部自组装不可能是

由于各向异性效应，G Capellini等人1HJ认为这是由于邻近表面岛之

间的相瓦排斥作用。尽管岛的相互作用能够导致某种程度的岛的有

序性【4川，但不能解释为什么表面岛和埋藏岛具有相同的取向和对称

性。为了更好地控制有序岛阵列的生长，人们必须清楚地理解局部

A组装的生长机制。基于长方体产生的表面应变场，我们的研究显
示岛的局部白组装是有限尺寸的埋藏岛引起的表而应变场对岛的
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形核中心的调制引起的，近乎完美地解释了实验观测。

在以前所有关于多层生长自组装现象的讨论中，人们仅考虑了

埋藏岛引起的表面应变场。然而，由于晶格失配，表面岛也会产牛

应变场。我们发现表露岛将在它的周围产生一个压应变场，压应变

的人小和埋藏岛引起的拉应变的大小经常可相比拟。为此，我们提

出了一个新的模型来解释多层牛长的自组装现象，认为该现象是埋

藏岛和表面岛产生的应变场共同作用的结果，基于薄块产生的表面

应变场，我们的计算模拟成功地说明了实验现象。我们基于薄块而

不是长方形产牛的表面应变场主要原因是大多数实验巾埋藏岛能

近似看作薄块，它不会影响计算结果且可以简化计算。值得提出的

是，在解释局部自组装的时候，我们没有考虑表面岛产生的应变场，

主要是考虑到该实验中埋藏岛的体积很大，表面岛产生的戍变场相

对较小，我们忽略了表面岛的作用。

第一节量子点系统中岛的局部自组装

我们的研究表明，量子点系统中岛的局部自组装，是有限尺、j

的埋藏岛引起的表面虑变场对岛的形核中心的调制引起的。对于宽

度与高度比值很大的长方体形埋藏岛，当隔离层厚度接近于岛的高

度时，表而应变场有四个对称分布的应变极值出现在埋藏岛的上

方。应变极值位置显示出与埋藏岛底部相同的对称性和取向。随着

隔离层厚度的增加，四个应变极大值消失，同时在隔离层厚度相对

岛宽度很小的一个较大范围内埋藏岛上方不同位置的应变值近似

相等。不同于点力偶极子模型，埋藏岛对应变分布的尺、』效应告诉

我们在埋藏岛L方生长具有对称性还是不具对称性的岛团簇依赖

于隔离层厚度和生长温度。我们的理论结果近乎完美地说明了最近

Ge／si系统的实验观测。

由方程(2．3．2)，町得长、宽、高分别为Wx，w。h的长方体夹杂物

在厚度为J【，的隔离层表面产生的静水应变场为：
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占2筹。驴2 r肿⋯tan焘Y @11，
口(1一u) 。：鲁?7 ：}、b；+j+z：

、 ’

其中，t=x±M／2，只=，±wv／2，z。=H，毛=H—h，u是隔离层

材料的泊松比，占+=(q—as)／a，是晶格失配常数，这里q和以分别是

夹杂物和隔离层材料的晶格常数。对于Ge／Si系统，取

日，=Ⅱ。=5．656nm，哦=％=5．431nlTl，u=0．218。为了便于和实验结

果比较，考虑w，=W。=w。

幽4．1：隔离层厚度撑不|矗|时W=200nm，h=34．9nm的埋藏Ge岛往si表面，

生的应变场。(a)H=35 Yim，(b)H=45 am．(c)H=65Rln，(d)H=200nm。

图4．1显示不同H时w=200hm，h：34．9nm的埋藏Ge岛在si

隔离层表而产生的应变场。参数w和H直接来源于实验，基于实验

观测，选取岛的高度略低于35rim。由图4-1(a)．(c)我们容易看出，
当Ⅳ≤65 am时，埋藏岛上方一个有限区域的表面应变远大于其它位

置的表面应变，而且戍变随Ⅳ的增大而减小。不同的H范围，显示
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出一i同的行为，当H～h时，有四个应变极大值位置和埋藏岛底部具

有相同的对称性和取向(见图4-1(a)和4-l(b))。我们发现当H接近h

时，縻变极大值接近埋藏岛中心位置上方应变的2。5倍。在区域

Ⅳ～w／4+h／2，埋藏岛上方表面显示出近乎相等的应变值(见图

4-1(c))。当H很大时，如图4-1(d)所示，只有’一个很小的表面应变

分布。由图4．1(a)．(c)可知，当H很小时(相对于W)，表面应变分

布完全不l司于点力偶极子模型，点力偶极子只会在它的止Ij方产生

一个应变极值。我们的详细分析显示出只有当H>2w时才可以近似

．}{j力偶极子模型来描述。

幽4—2：最后一层隔离层厚度H不同时，五个垂直堆垛的W=200 llm，h：34．9 nm

的Ge岛组成的模块在si表面产生的应变场。(a)Ⅳ=35 nm，(b)H=45nm．(c)

H=65 nm，td)H=200nm。

我们又进一步研究1r由垂直堆垛的一列埋藏岛组成的模块产

生的表面应变场和上而描述的具有相同的特性。在实验中，岛团簇

是生长在由十层堆垛岛组成的模块卜-面‘14】。生长多层岛的作用就是

获得均匀分布的岛阵列‘6。l明。我们的计算表明在模块巾只有上面几
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层埋藏岛对表面应变场有明显的贡献。图4—2显示五个堆垛的Ge

岛模块在最后的Si隔离层表面引起的应变场分布。如实验所取，模

块1{t si隔离层的厚度为60nm。埋藏岛』迂寸的取值和图4．1中一致。

比较图4-1和陶4—2，我们能看到堆垛岛组成的模块产生的表面应变

场和单个埋藏岛产生的表面应变场具有相同的特性。图4．3碌示从

具有四个随变极大值区域转变到具有相同应变值区域的隔离层厚

度凸l现在49nm。在久于该转变值的一个比较大的范斟内(从49rim

到70nto)，我们发现埋藏岛卜方46nm×46nm区域中的应变值几乎

处处相等。

蚓4-3：h个雁卣堆垛的W=200 Fill]-h=34 9nm的Ge岛组成的模块在Si表面

不同位置处产生的膊变场随最后一个隔离层厚度H变化的函数。实线对府H<4911111

时的麻变极人值和H≥4911111时尺0为461un×46iwn的Jl。方形的角位置处的廊变值。

点线对应坤藏岛中心止I-7了处的麻变。摘幽显不小同Ⅳ区域时表『f『l不蚓类型的岛团簇

的分布。

卜面应用我们的发现米分析实验观测结果。我们的分析是基于

一个被J、泛接受的概念，即岛优先形核在隔离层表面的抟应变区域
17,1 71。从图4-1和网4-2，我们能看到当H接近h时，四个应变的极

人值远人丁典岂位置的应变值。在这种情况下，如图4-2所阐明的，
我们期单四个岛形核在应变的极大值区域。当然，为J，完美的定位

表面岛的位置，必须很好地控制各种生长条件。当升高生长温度或
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者是隔离层厚度相对较大时，由于吸附原子动力学能量增大，表面

不同位置处的能量之差不足以限制它们在局部的应变极大值区域。

在H～h的区域，实验显示把生长温度从7504C降低到600℃导致岛

团簇出现在堆垛的埋藏岛⋯4J。当H=35am时，四个表面岛出现

在埋藏岛L方，它4finn埋藏岛底部具有相同对称性和取向，这个实

验观测结果与我们的理论分析很好地吻合了。从图4—2和图4．3，我

们也可看出在区域45nm玉H≤70nm埋藏岛上方的表面应变场几乎为

常数值，那样，表面岛团簇就会优先形核在埋藏岛的l：方，而每个

团簇罩表而岛的形核位置具有随机性。实验中，当日：45nm和65am

时，表面岛形成团簇但是每个岛位置具有随机性。我们的结果又一

次很好地解释了实验【l4。。最后实验显示当H=200nm时，因埋藏岛

产生的应变太小，表面岛随机地分布在整个表面上【。4J。

通过合适的选择隔离层厚度和生长温度，埋藏岛的有限尺寸效

心引起的应变场分布允许人们在埋藏岛上方牛长具有对称性分布

还是不具对称性分布的岛团簇。我们的理论结果完美地说明了最近

的实验，显示岛的局部白组装的生长机制是应变对形核中心的调制

而不是邻近岛之间的相互排斥作用。我们的发现为生长有序的量予

点分子和控制量子点阵列的空间有序性开辟了一个新的途径。

第二节 多层异质外延生长中量子点的自组装

我们提出一个新的模型来阐明多层异质外延生长中岛的自组

装过程。我们的模型基于岛的优先形核和生长在埋藏岛和生长的表

面岛在隔离层表面产生的总应变为拉应变的区域，埋藏岛引起的应

变场控制表面岛的位置，生长的表面岛将产生压应变，该压应变对

控制表面岛的尺寸起着关键性的作用。也就是说，表面岛首先形核

在埋藏岛引起的拉应变区域里，表面岛的尺寸逐渐增大，同时在隔

离层表面引起了一个逐渐增大的压应变，当表面岛周围的总应变场

变为压应变时，它就会停止生长，此时岛的尺可‘即为它的临界尺寸。

我们的模型预言在岛阵列分布稀疏的情况下，不同尺寸的岛逐渐到
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达一个共同的尺寸，形成垂直堆垛的岛阵列。在岛阵列分布密集的

情况下，随着堆垛层数的增加，岛的尺寸分布和窄间有序性都会得

到极大的提高，在这种情况下，邻近大岛的小岛会逐渐接近大岛最

后被大岛兼并，相邻的小岛则会合并成。个大岛，另一方面，两个

相邻的大岛会相互排斥。我们的理论预言能很好地解释实验观测。

我们选择Ge／Si结构作为例子来阐明我们的模型。 一般情况下

埋藏岛高度与宽度的比值很小，我们考虑Ge岛为二维薄块。薄块

的K宽高分别设为，，W，h，其中h远小于，和w。由方程f2．2．31，口J‘得

L卜I心位于点(o，0，一d)处的埋藏薄块在隔离层表面引起的应变场为：

吒2觜喜和⋯×瓦丽x,yj(x而2,+y；丽+2d2) (4．2··)

其巾一=工±w／2，(f-1，2)，Y。=Y±w／2，(，=1，2)，u是隔离层材料的

泊松比，s+=(q—as)／a，是晶格失配常数，这里a，和以分别是夹杂物

和隔离层材料的晶格常数。对于Ge／Si系统，取口，：％．：5．656nm，

a，=am=5．431nm，u=O．218。

表面岛产生的应变场，人们可以通过原子尺度的分子动力学模

拟和基于连续介质弹性理论的有限元方法来计算。在我们的研究

中，考虑到表面岛在隔离层表面产生的应变场t(x，y)还没有解析

式，我们近似地取方程H．2．1)d=0时的值。由于表面岛是内聚岛，

它的底层原子为了和隔离层原子具有相同的原子间距离而受到力

的作用，会在隔离层表面产生压应变场。在连续介质弹性理沦中，

表面岛底层原子可以认为是d=0的埋藏层。考虑到表面岛上层原子

会减小底层原子产生的应变场，我们可以近似地取表面岛周围的表

面应变场为：

s。(x，y)=．'TL,Ee(X，y) (d=0，w=W。，，=，，，h=1ML) (4．2．2)

其中Ws和‘是表面岛的宽度和长度，五≤1是拟合参数。我们比较这

个近似的结果和原子尺度的模拟结果[491，发现能很好地一致。埋藏

岛和表而岛在区域H>Ws／2，lJ，l>1，／2产生的总表面应变场e(x，y)
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：丘(x，y)+t(x，y)。由于丑的取值不改变定性的结果，因此我们取

^：1。为了便于表达，我们考虑岛为四方形薄块，即z=W，Is；w。。

50 4e 30 20 10 0'0 20神te 50

x，a￡

-50．40-∞一2e-10 e 10勰∞40∽

蜘q

幽4_4：隔离层表面的应变场分布。(a)实线对应d=80ML时w=40aR的埋藏岛产生

的应变场一‰(x，Y=o)，虚线、点线和点虚线分另H对应w，=5a∞，20aM和46a№的表面岛产

生的麻变场一F，(』，y=o)；(b)w，=5a州，20aq．币1146am时的总席变场一s=一(s。+鼻)。插图

图示地显示表面岛和埋藏岛。

图4-4显示表面岛尺寸增大时总应变场的变化。图4-4中埋藏

岛的宽度和高度分别为W=40a。，h=20ML。图4．4(a)分别显示埋

藏岛产生的应变场和w，=5a。20a。和46a。的表面岛产生的应变场。

从图4-4(a)中我们能看到埋藏岛上方区域的￡是拉应变。然而表

面岛产生的￡都为压应变。而且表面岛的尺寸越大，它所产生的压

应变也越大。图4-4(b)显示以和s。叠加后的总应变e(x，y：o)。我

们能清楚地看到随着表面岛尺寸的变化总应变发生了很大的变化，

对于一个很小的表面岛，它周围的总应变仍然为拉应变，随着表面

岛尺寸的增加，总应变为拉应变的区域逐渐减小，当表面岛达到临

界尺寸w，46a。时，它的周围4；再有拉应变区域存在。

隔离层表面的应变场控制着表面岛的生长。让我们首先考虑稀

疏岛阵列的情况，此时不同埋藏岛产生的应变场的叠加可以忽略。

由下表面岛在拉应变位置有更高的形核几率，表面岛会优先在埋藏

岛引起的拉应变极大值位置形核【7]，随着表面岛的长大，它周围的
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应变场也将不断地改变，当表面岛达到临界尺寸W，由于周围的总

应变场不存在拉应变，它将停止生长，在这种情况卜|，隔离层表面

的吸附原子会优先在其它拉应变位置形核。只有当表面岛开始在压

应变位置形核的时候，表面岛的尺寸才可能大于W，此时会导致表

面岛的密度增大。因为自组装的情况下没有出现岛密度增大的情

况，所以埋藏岛上方表面岛的尺、r为w，。

∞
-13

E
3
Z
k-

∞
X
毋
．．J

sland Size and Spacing

幽4-5：多层生长中岛阵列分析i稀疏的情况F岛的尺寸演化。隔离层厚度d=80ML

岛的最初尺寸分NY,J w|=10am，40am，120am，多层生长后达剑共同的尺寸w=75aⅢ。

我们发现w，是埋藏岛尺寸的函数。一方面小埋藏岛的尺寸随着

堆垛层数的增加变得越来越大，最终达到一个恒定值w+，另一方面

人埋藏岛的尺寸随着堆垛层数的增加变得越来越小，最终达到一个

恒定值w+。多层堆垛后表面岛达到。一个共同的尺寸w+，它与最初岛

的尺寸无关。从图4．5巾，我们能清楚地看出最初尺寸分别为

w=10a。，40a。，120a。的稀疏岛阵列经多层生长后收敛到一个共同的

尺寸，其中取d=80ML，h=20ML。即W=10a。和40a。的两个小岛逐

渐增大剑尺寸W=W+75a¨而w=120a。的大岛逐渐减小到75‰。
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详细分析发现w’仪仪依赖于隔离层厚度d，d越小w+越小。

sland Size and Spacing

幽4-6：多层生长中岛阵列分布密集的情况F岛的尺寸利位置的演化。隔离层厚

度d=80ML。最初岛的位置和尺寸是随机分布的，尺寸的分布范嗣从w=12aⅢ到

w=84am，多层生艮后岛的空间位置变得非常均匀，尺寸分布收敛到一个很窄的范阐

w=61a∞至0674M。

在岛阵列分布密集的情况下，我们的模型预言多层生长后岛的

尺寸均匀性和空间有序性都会得到极人的提高。图4．6显示了密集

分布的岛阵列演化的例子。在图4．6中，最初岛的位置，岛间的距

离及岛的尺寸是随机选择的。下一层表面岛在前一层埋藏岛阵列产

生的拉应变的各个局部极大值处形核。表面岛的尺寸w，是通过计算

埋藏岛和表面岛产生的总应变场得到的。从图4-6，我们能看到多

层牛长后岛的尺寸均匀性和空间有序性都得到了极大的提高，岛阵

列最初的尺寸分布在12Ⅱ。到84％的范围，然而多层生长后收敛到

61民至1j67‰的狭窄范围。岛的窄问有序性的通过下面三个过程：(1)

邻近大岛的小岛逐渐接近人岛最后被大岛所兼并；(2)相邻的小岛

合并成一个大岛；(3)相邻的大岛相互排斥。

L∞clI．c3z．1∞>m一
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sland Size and Spacing

幽4-7：多层生长中岛的尺寸和位置的演化。隔离层厚度d=80ML，两个岛最初

的尺寸为W=30aN，多层生长后达到相同的尺寸w=64a目。岛的中心离开了他们最

初的何置，形成倾斜排列的岛阵列。

通过以卜的讨论，我们看到大岛间的相互排斥作用是狭得空问

有序性的一个主要的过程。为了理解这个详细的过程，图4．7显示

了最初尺寸为W=30a。的两列岛的演化过程。从图4．7中，我们能看

到不同列的岛随着堆垛层数的增加逐渐长大然后达到共同的尺寸，

如图4-6所示的一样。然而与图4．6不同的是图4—7巾的两列岛不

再是垂直排列。这种倾斜排列的现象与最近的实验观测一到75l。我
们注意到图4—7中之所以会出现倾斜排列是由于两列岛的周围没有

邻近岛。在这种情况下一列表面岛产生的压应变改变了另-N埋藏

岛产生的拉应变中心，使它离开了本来的位置，而出现倾斜排列现

象。在图4-6中岛阵列分布密集的情况下，邻近的岛在不同方向诱

发了同样的排斥作用，岛阵列获得均匀的尺寸和空间分布后它们的

中心位置不再改变，形成垂直排列的阵列。

我们提出了一个新的模型阐明多层异质外延生长中岛的自组

拍
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装过程。不同于已有的模型，我们的模型认为岛优先形核和生长在

埋藏岛和生长的表面岛在隔离层表面产生的总应变为拉应变的区

域。新的模型预言：在岛阵列分布稀疏的情况下，任意尺、J‘的岛逐

渐达到一个共同的尺、jJ，形成垂直堆垛的岛阵列；在岛阵列分布密

集的情况下，随着堆垛层数的增加，岛的尺寸分布和空间有序性都

会得到极大的提高。我们还研究了长方形岛的演化情况，发现经多

层牛长后长方形岛会逐渐变成正方形岛，导致所有的岛具有相同的

形状【l”。值得提出的是我们的大多数结果，比如岛的垂直排列、岛

尺、j一和空间均匀性的提高，与Liu等人提出的模型得到的结果相一

到72J。在他们的模型中没有考虑表面岛产生的应变场的作用，但为
了限制经多层生长后岛的逐渐增大，他们假定了表面岛的尺寸小于

埋藏岛引起的拉应变区域的尺、J’。在我们的模型中，认为是生长的

表面岛产生的压应变场限制r经多层生长后岛的逐渐增大。不过还

得指出的是，实际上应变岛阵列的自组装生长是一个非常复杂的过

程，它涉及到很多的生长参数，比如生长温度、沉积速率及位错、

缺陷等。我们的模型主要检查生长：的表面岛产牛的表面应变场对岛

尺寸和位置的影响，适合于在合适的生艮温度和沉积速率范围内，

正如其它理论和实验所讨论的[6-&171，在这种生长条件下岛能够优先

形核在拉应变区域。在生长温度过高、过低或者沉积速率过大的情

况下，埋藏岛和生长的表而岛产生的表面应变场的作用就没有那么

明显了，我们的模型应用到这种情况会有局限性。此外，为’r便于

讨论生长的表面岛产生的表面应变场的重要性，我们象参考文献7

中讨论的一样假设当表面应变不存在拉应变时表面岛便停止生长。

这种假定主要基于表面应变场对岛的稳定性有重要影响的考虑，当

岛的稳定性对岛的化学势(与岛的尺寸、曲率、应变及密度等有关)

有重要依赖性时，这种假定是无效的。

第三节本章小结

通过本章的讨论，我们发现在量子点系统中，岛的局部白组装
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的原凶是有限尺寸的埋藏岛引起的表面应变场对岛的形核中心的

训制，而不是邻近岛之间的相互排斥作用。合理地选择不同的隔离

层厚度和生长温度，可以决定在埋藏岛E方生长具有对称性分布还

是彳i具对称性分布的岛团簇。多层异质外延生长中，自组装过程是

埋藏岛和表面岛产牛的总应变场共同作用的结果。埋藏岛引起的应

变场控制着表面岛的位置，生长的表面岛产，卜的压应变对控制表面

岛的尺寸起着关键性的作用。
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第五章总结与展望

第一节总结

、I，．导体量子点在光子、电子及光电子设备中具有广泛的应用前

景。应变自组装是获取高质量半导体量子点的有效方法。基于连续

介质理论格林函数方法，本论文尝试着对自组装生长中部分实验现

象进行了理论探讨，得到了1些有益的结果，具体归纳于下：

1．基于半无限窄间中点力偶极子在表面产生的应变场的解析式，得

到了、f，-无限空间中长方形薄块夹杂物和长方体夹杂物产t_：；ii的表

而静水应变场的解析式。

2．基于半无限空间中长=方形薄块产生的表面应变场，详细地分析J，

正方形薄块在隔离层表面产生的应变场。发现不同于点力偶极子

和金字塔形岛产生的应变对隔离层厚度有确定的指数依赖关系，

薄块产生的应变对隔离层厚度没有具体的指数依赖关系。体积对

应变的影响也显示出奇异的特性，随着体积的增加，当岛的体积

即薄块的宽度超过某值H寸，它所产生的应变非但不会增加反而
会减小。连同导师先前关于金字塔形岛产生的表面应变场的研究

]：作，我们进一步证实了埋藏岛的形状对应变场分布有关键性的

影响，不同形状的埋藏岛对隔离层厚度和岛的体积有／卜同的依赖

关系，只有当隔离层的厚度相对于埋藏岛的线性尺寸很大时，才

能把埋藏岛处理成点力偶极子。

3．发现在量子点系统中，岛的局部自组装的原因是有限尺、j一的埋藏

岛引起的表面应变场对岛的形核中心的调制，而不是邻近岛间的

相互排斥作用。合理选择不同的隔离层厚度和生跃温度，可以决

定在埋藏岛上方生长具有对称性分布还是不具对称性分布的的

岛团簇。我们的发现为生长有序的量子点开辟了一个新的途径。

4．提出多层异质外延生长中的自组装过程是埋藏岛和表面岛产生

的总应变场共同作_I=}j的结果。埋藏岛引起的应变场控制着表面岛

的位置，生长的表面岛产生的应变对控制表面岛的尺寸起着非常
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重要的作用。我们的模型预言，多层生长后将得到尺寸均匀和空

间有序的量子点阵列，成功地说明了实验观测，为进一步提高量

子点系统的质量提供了有益的指导。

第二节展望

自组装生长半导体量子点是目前国际上广一泛研究的热点。美困

科学情报所(ISI)的统计显示，自1993年以来该领域每年发表的

研究论文的数量以指数形式递增。尽管我们在自组装，卜长半导体量

子点方而取得了一些有益的理论结果，但深知这仅仅是沧海1粟，

还有很多重要的理论和实验问题有待解决。就本文所探讨的问题，

我们觉得还可以从如F方面开展深一步的研究：

1．大多数的理论都是把Ge／Si，InAs／GaAs等处理成各向同性系统，

实际上还是存在‘些由于各向异性所引起的特性。对于CdZnSe／

ZnSe，Pbse伊bEuR等具有很强各向异性的系统引起的各种实验

现象还有待人们发展更好的理论模型。

2．表面应变岛产生的应变场是影响表面生长的重要因素，然而我们

得到的关于表面岛产生的应变场的公式太粗糙，有待进一步完

善。

3．异质外延的表面生长实际上是‘个非常复杂的过程，应变是影响

生长的主要因素但不是唯一因素，真正的生长需要考虑生长温

度、沉积速度等各种参数，可以基于表面的化学势分布进行动力

学蒙特卡洛模拟。

4．品格失配常数、生长温度及沉积速度等参数对表面岛的形状、大

小及空问分布的影响，岛的热稳定性，岛生长过程和被覆盖过程

中与周围材料的互扩散行为，岛中成分分布及如何有效控制互扩

散行为等问题中还有很多有益义的工作等待人们更深入的研究。

5．应变对材料的能带结构即设备的光电子性能有重要影响，如何精

确高效地计算系统的能带结构，解释它们奇特的光电子特性，进

而提高光电子设备的性能或者按能带工程构造出期望的半导体

量予点设备等等都将是研究的热点课题。
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感谢物理学院所有老师给我提供良好的学H环境和生活环境，

感谢物理学院所有师兄弟、帅女且妹在我的生活、学爿和工作中的友

好关心和帮助。

最后，我衷心地感谢我的父母、妹妹和女友，你们的关爱、理

解、支持和鼓励始终是我前进的动力。

张建军
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