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ЗАВИСИМОСТЬ ДЕФОРМАЦИОННОГО 
СОСТОЯНИЯ ПЛЕНОК GaAs 

НА ВИЦИНАЛЬНЫХ ПОДЛОЖКАХ Si(001) 
ОТ СПОСОБА ФОРМИРОВАНИЯ ПЕРВЫХ 

МОНОСЛОЕВ ПРОСЛОЙКИ GaP

© 2013 г. И. Д. Лошкарев, А. П. Василенко, Е. М. Труханов, А. В. Колесников, 
А. С. Ильин, М. А. Путято, Б. Р. Семягин, В. В. Преображенский

Институт физики полупроводников им. А. В. Ржанова СО РАН

Выявлена существенная зависимость 
деформационного состояния кри-
сталлической решетки пленок GaAs, 
выращенных методом молекулярно−
лучевой эпитаксии от способа за-
рождения первых слоев прослойки 
GaP (50 нм) на вицинальной подложке 
Si(001) 4° вокруг оси <011>. Рост GaP 
начинался послойно с галлиевого или 
фосфорного подслоя. Установлено, 
что в случае зарождения GaP с галлия, 
пленка GaAs имеет значительный 
поворот кристаллической решетки 
вокруг направления <011>. При фор-
мировании прослойки с фосфорного 
подслоя заметен поворот пленки GaAs 
вокруг <001>. Степень релаксации 
пленки составляет более 100 %, она 
находится в латерально растянутом 
состоянии. Анализ проведен с исполь-
зованием модели триклинных искаже-
ний. Представлена карта рассеяния в 
обратном пространстве, полученная 
с помощью рентгеновской дифрак-
тометрии в трехосевой схеме малого 
разрешения. На карте явно виден факт 
поворота кристаллической решетки 
пленки GaAs.

Ключевые слова: релаксация, ге-
теросистемы, вицинальные границы 
раздела.

Введение

Выращивание методом мо-
ле кулярно−лучевой эпитаксии 
(МЛЭ) пленок соединений AIIIBV 
на недорогих и прочных подлож-
ках Si(001) имеет большое зна-
чение для реализации оптико−
электронных интегральных схем 
и высокоэффективных солнечных 
элементов. Различие в постоянных 
решетки между соединениями 
AIIIBV и кремнием является одной 
из серьезных проблем для гетеро-
эпитаксиального роста соединений 
AIIIBV на Si. Также представляет 
сложность переход от неполярного 
полупроводника Si к полярному, 
поэтому используют эпитаксиаль-
ные слои GaP [1]. Привлекатель-
ность применения фосфида галлия 
обусловлена тем, что параметр его 
кристаллической решетки близок 
к параметру решетки кремния. 

Использование его в качестве про-
слойки между Si и GaAs позволя-
ет решать задачи по зарождению 
эпитаксиального слоя полярного 
полупроводника на неполярном 
и переходу к другому параметру 
решетки слоя отдельно. При этом 
все кристаллические несовершен-
ства, обусловленные разницей 
параметров решеток и коэффици-
ентов термического расширения 
сопрягаемых материалов, будут 
сосредоточены в границе раздела 
между слоями AIIIBV. Для анализа 
таких гетеросистем хорошо подхо-
дит метод рентгеновской дифрак-
тометрии, обладающий высокой 
чувствительностью к деформаци-
ям кристаллической решетки.

Настоящая работа посвящена 
исследованию деформационного 
состояния пленок GaAs на вици-
нальных подложках Si(001) в за-
висимости от способа зарождения 
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первых монослоев. Для исследования применяли 
метод рентгеновской дифрактометрии: двухосевая 
схема, трехосевая схема, построение карт рассеяния 
в обратном пространстве. 

Теоретическая часть

Традиционно деформационное состояние плен-
ки, выращенной на сингулярной границе раздела, 
описывают в рамках тетрагональной модели иска-
жений [2]: двумя нормальными компонентами рент-
геновских деформаций ε⊥ и ε|| (перпендикулярно и 
параллельно границе раздела соответственно). Чаще 
всего процесс релаксации на сингулярной границе 
раздела протекает изотропно, поэтому для характе-
ризации гетеросистемы достаточно двух компонент 
деформации, которые рассчитывают на основе двух 
кривых дифракционного отражения, записанных от 
одного семейства отражающих плоскостей.

Вицинальные границы раздела в полупрово-
дниковом материаловедении используют, чтобы из-
бежать формирования антифазных границ в пленке 
при росте соединений AIIIBV. Вицинальными назы-
вают высокоиндексные срезы, отклоненные на не-
большой угол относительно сингулярных. При этом 
граница раздела представляет собой чередование 
ступеней и террас, а в кристаллической решетке 
пленки появляются сдвиговые деформации, проис-
ходит понижение симметрии кристалла. Впервые это 
явление было описано в работе Нагаи [3]. Развороты 
и изменения углов в элементарной ячейке пленки 
усложняют дифрактометрические измерения тех-
нологически важных параметров пленки.

Для описания деформационного состояния кри-
сталла пленки на вицинальной границе раздела двух 
компонент деформации становится недостаточно. 
Авторами была разработана дифрактометрическая 
методика характеризации деформационного состоя-
ния эпитаксиальных гетеросистем на вицинальных 
подложках [4]. Деформации пленки рассматривают 
независимо в двух взаимно перпендикулярных сече-
ниях. Схематичное изображение одного из сечений 
показано на рис. 1. 

На рис. 1 сопоставлены два выделенных объе-
ма: не искаженный в подложке (прямоугольник) и 
эквивалентный ему искаженный в пленке (парал-
лелограмм). В дополнение к существующим в те-
трагональной модели рентгеновским деформациям 
решетки пленки ε⊥ и ε|| для описания сдвиговых 
деформаций вводят два угла (δzx, δxz). Угол δzx соот-
ветствует той деформации, которую создает сдвиго-
вое напряжение, направленное перпендикулярно к 
границе раздела, а угол δxz — сдвигу, параллельному 
границе раздела. Для измерения ε⊥, ε||, δzx и δxz в каж-
дом сечении записывают четыре кривых дифрак-
ционного отражения: по две в двух асимметричных 
рефлексах. Затем решают систему уравнений [4]: 

 

 

где θl, ϕl — измеренные значения угла Брэгга и угла 
залегания отражающих плоскостей в пленке; θs, ϕs 
— углы Брэгга и залегания в подложке (см. рис. 1). 
Индексы «1» и «2» указывают на пакет отражающих 
плоскостей (рефлекс).

Результаты экспериментов 
и их обсуждение

На вицинальной подложке Si(001) 4° вокруг на-
правления <011> выращивали прослойку GaP тол-
щиной 50 нм, на которой формировали пленку GaAs 
толщиной 1000 нм. Анализировали 3 пары образцов, 
первая из которых была впоследствии подвергнута 
отжигу и измерена еще раз. Разница между парами 
заключалась в наличии или отсутствии потока ато-
марного водорода во время роста, а также термоци-
клирования. Зарождение слоя GaP и наращивание 
его по толщине проводили методом послойной МЛЭ. 
Послойная эпитаксия начиналась в одном случае с 
осаждения 1 атомного слоя Ga (образцы под номера-
ми 1.1, 2.1, 3.1), в другом с экспозиции в потоке моле-
кул P2 (1.2, 2.2, 3.2).

Запись кривых дифракционного отражения и 
съемка карт обратного пространства проводили на 
двухкристальном рентгеновском дифрактометре с 
использованием кристалла−монохроматора Ge(004). 
Излучение — CuKα1. Все наборы кривых снимали в 
рефлексе (115). Результаты измерений по всем об-
разцам сведены в таблицу; для каждого из образцов 
приведены данные в двух сечениях (поперек и вдоль 

Рис. 1. Схема деформаций кристаллической решетки пленки 
на вицинальной границе раздела
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ступеней границы раздела). В случае сечения попе-
рек (вдоль) линия пересечения плоскости дифракции 
и границы раздела перпендикулярна (параллельна) 
направлению ступеней. Измерения поперек и вдоль 
— это измерения при разных азимутальных углах 
(0 и 90°). Сдвиговую деформацию и поворот кристал-
лической решетки пленки вычисляли как εij = ( δxz + 
+ δzx)/2 и ψ = (δxz − δzx)/2 соответственно.

Карты распределения интенсивности в обратном 
пространстве снимали вокруг узла обратной решет-
ки (004). В качестве анализатора использовали щель 
перед детектором с угловой апертурой 100″. На рис. 2 

представлена карта обратного пространства для об-
разца 2.1, которая снята в сечении поперек ступеней. 
Вертикальная ось соответствует сканированию ω/2θ, 
горизонтальная ось ω эквивалентна изменению угло-
вого положения образца.

На карте рассеяния отмечены пики (темные об-
ласти) от подложки, прослойки и пленки (см. рис. 2). 
Смещение в вертикальном направлении означает 
различие параметров решеток, в горизонтальном — 
разворот [5]. Явно виден факт разориентации слоя 
GaAs относительно прослойки GaP и подложки. Вы-
тянутость пика слоя GaAs по горизонтали (с учетом 
масштаба) показывает, что в большей мере присут-
ствует разброс по ориентациям в пленке, чем по де-
формациям (по параметру решетки).

Рентгеновские деформации характеризуют 
несоответствие параметров решеток подложки и 
пленки в сопряженном состоянии. При стопроцент-
ной пластической релаксации пленки ε⊥ и ε|| равны 
между собой и равны несоответствию параметров 
решеток материала подложки и пленки. Для Si и 
GaAs несоответствие составляет 4,15 %. Из данных 
таблицы видно, что во всех образцах ε|| > 4,15 %, что 
свидетельствует о растяжении пленки в латераль-
ных направлениях, т. е. параллельно границе раздела 
параметр решетки больше, чем по нормали к границе 
раздела. Соответственно и степень релаксации плен-
ки больше 100 % (≈ 103 %).

Причина избыточной релаксации объясняется 
различием температурных коэффициентов расши-
рения пленки и подложки. Температурные коэф-
фициенты расширения для Si и GaAs составляют 
2,6 ⋅ 10−6 и 5,73 ⋅ 10−6 К−1 соответственно. Таким обра-
зом, несоответствие параметров решеток возрастает 
от 4,15 % при комнатной температуре до 4,32 % при 
температуре роста 560 °C.

В процессе роста пленки в границе раздела вво-
дятся дислокации несоответствия, которые снимают 
сжимающие напряжения. Толщина пленки GaAs 
(1000 нм) много больше критической, поэтому дискло-
кации вводятся до тех пор, пока релаксация пленки 
не достигнет 100 %. При охлаждении возникают рас-
тягивающие напряжения в пленке из−за разницы 
температурных коэффициентов расширения. Для 
снятия растягивающих напряжений необходимо 
введение дислокаций другого семейства, что при 
низких температурах маловероятно. Поэтому после 
охлаждения до комнатной температуры пленка GaAs 
находится в растянутом состоянии вдоль границы 
раздела.

Анализируя данные по εij и ψ (см. таблицу) мож-
но видеть, что в большинстве случаев поворот решет-
ки пленки больше, чем ее сдвиговая деформация. Это 
характерно для пленок с релаксацией ~100 %. Кроме 
того, при зарождении прослойки с Ga (первые образ-
цы каждой пары), значение сдвиговой компоненты 
деформации решетки GaAs в среднем больше чем 
при зарождении с P.

Данные дифрактометрических измерений

Обра-
зец Сечение ε⊥, % ε||, % εij, угл. с ψ, угл. с

1,1
Поперек 3,95 4,25 22 −656

Вдоль 3,97 4,00 −31 −27

1,2
Поперек 3,95 4,25 10 35

Вдоль 3,95 4,27 −8 −29

2,1
Поперек 3,95 4,26 22 277

Вдоль 3,95 4,36 −21 −27

2,2
Поперек 3,98 4,25 16 −39

Вдоль 3,96 4,21 1 −69

3,1
Поперек 3,95 4,27 18 −17

Вдоль 3,95 4,25 −4 2

3,2
Поперек 3,95 4,27 26 −157

Вдоль 3,95 4,20 6 −112

1,1a
Поперек 3,96 4,27 17 −643

Вдоль 3,97 3,99 −21 −33

1,2a
Поперек 3,95 4,26 20 −17

Вдоль 3,95 4,25 9 −10

Рис. 2. Карта рассеяния отраженного излучения в обратном 
пространстве вокруг узла Si(004). 
Вертикальными прямыми линиями отмечены угловые по-
ложения пиков подложки и слоев
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Самое яркое различие между образцами внутри 
каждой пары заключается в том, что ось преимуще-
ственного поворота решетки пленки GaAs меняет 
направление на 45°. В образцах с номерами 1.1, 2.1, 
3.1 (Ga−полярность) углы поворота ψ в сечении по-
перек ступеней в несколько раз больше соответ-
ствующих углов в сечении вдоль ступеней. Таким 
образом, преимущественный поворот в этих об-
разцах наблюдается вокруг направления ступеней 
<110>. В свою очередь, образцы с номерами 1.2, 2.2, 
3.2 (P−полярность) демонстрируют одинаковые по по-
рядку величины углы поворота ψ в обоих сечениях. 
Это означает поворот вокруг одного из направлений 
<100>, лежащих в границе раздела. В образце 2.1 ось 
поворота лежит в направлении [100], а в образцах 2.2 
и 3.2 — в направлении [01–0].

Причины такой явной зависимости деформаци-
онного состояния пленки GaAs от способа зарожде-
ния прослойки GaP, по−видимому, следует искать в 
конфигурации поверхностной структуры (ПС) и ее 
влиянии на процесс зарождения дислокаций несоот-
ветствия на начальной стадии релаксации.

На вицинальных подложках Si при отжиге од-
ноатомные ступени объединяются в двухатомные 
(террасы высотой в два атомных слоя). В этом случае 
на всех террасах ориентация димеров Si относитель-
но их краев одинаковая: вдоль ступеней [6]. Димеры 
осаждаемого монослоя материала ориентируются 
перпендикулярно к димерам нижнего слоя. Посколь-
ку слои Ga и P чередуются между собой, то димеры 
фосфора будут ориентированы одинаково на всей 
поверхности пленки. В зависимости от того, с какого 
материала (Ga или P) начинается рост, получается 
разная ориентация димеров As на поверхности, и 
ячейка поверхностной структуры (2 × 4) будет ориен-
тирована или перпендикулярно, или вдоль ступеней 
[7]. Ориентацию ячейки ПС(2 × 4) относительно краев 
террас определяли методом дифракции быстрых 
электронов в процессе роста.

Прослеживается явная зависимость деформа-
ционного состояния пленки GaAs от способа зарож-
дения прослойки GaP. Если слой GaP начинается со 
слоя атомов галлия, то ячейка ПС(2 × 4) расположена 
перпендикулярно к ступеням. Пленка GaAs имеет 
значительный поворот кристаллической решетки 
(см. таблицу). При формировании пленки GaP с фос-
форного подслоя ячейка ПС (2 × 4) ориентируется па-
раллельно краям террас, и в обоих сечениях заметен 
поворот кристаллической решетки пленки GaAs. 
Деформационное состояние пленок на отожженных 
образцах не претерпело существенных изменений.

Заключение

Зафиксирована зависимость деформационного 
состояния пленки GaAs на вицинальных подлож-
ках Si(001) от способа зарождения прослойки GaP. 
Показано, что если прослойка начинает формиро-
ваться со слоя атомов галлия, то пленка GaAs имеет 
значительный поворот кристаллической решетки 
вокруг направления <011>; при формировании про-
слойки с фосфорного подслоя имеет место поворот 
решетки пленки GaAs вокруг направления <100>. 
Поворот решетки GaAs в случае зарождения про-
слойки с галлия заметно больше поворота в случае 
зарождения с фосфора.

Обнаружено, что в большинстве случаев пово-
рот решетки пленки больше, чем ее сдвиговая де-
формация, а первые образцы (рост с галлия) имеют 
бóльшую сдвиговую компоненту, чем вторые (рост 
с фосфора). Вероятно, это связано с особенностями 
осаждения на четырехвалентный кремний трехва-
лентного галлия либо пятивалентного фосфора.

Показано, что степень релаксации пленок GaAs 
составляет более 100 %, так как температурный 
коэффициент расширения для GaAs больше, чем 
для подложки Si. Поэтому после охлаждения до 
комнатной температуры пленка GaAs находится в 
латерально растянутом состоянии. Следовательно, 
и степень релаксации пленки больше 100 %.

С помощью карт рассеяния, полученных вокруг 
узла обратной решетки Si(004), наглядно продемон-
стрировано наличие кристаллографического разво-
рота пленки GaAs.
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