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摘 要 由于 Si/ SiGe异质结构的带阶差主要发生在价带,为实现高效率的发光, 本文从理论上设计了在硅

基 Si1-x Gex 虚衬底上外延应变补偿的 Si/ S1-y Gey ( y> x )量子阱的能带结构, 将量子阱对电子的限制势垒提高到

100meV 以上。在实验上,采用 300 生长的 Ge量子点插入层,制备出薄的 SiGe 驰豫缓冲层(虚衬底) ,表面 Ge 组

份达到 0. 25,表面粗糙度小于 2nm,驰豫度接近 100%。在我们制备的 SiGe缓冲层上外延了应变补偿 SiGe/ Si多

量子阱结构,并初步研究了其发光特性。
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Luminescence of Strain Compensated Si/ Si0. 62Ge0. 38

Quantum Well Grown on Si0. 75Ge0. 25 Virtual Substrate
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Abstract I n this paper, band structures o f str ain compensated Si/ S1- y Gey ( y> x ) quantum w ell gr ow n on Si1-x Gex

vir tual substrat e w as design t o enlarg e the conduction band offset up to 100meV fo r improving luminescence. The fully str ain-

relax ed Si0. 75 Ge0. 25 vir tual substrate was pr epar ed by inser ting a low- temperature Ge islands lay er in ultra- high vacuum

chemical deposition. The r oot- mean- square surface roughness of the v irtual substrate is less than 2nm. The lum inescence o f

the str ain compensated Si/ SiGe quantum well on t he v irtual substrate w as investig at ed.
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1 引 言

硅基 SiGe异质结构因其优良的物理性质, 与成熟的硅

工艺相兼容,成为制备高性能 Si基微电子和光电子器件的

重要材料。低位错高弛豫度 SiGe 缓冲层衬底的制备, 对 Si

基器件的电学和光学特性至关重要。在 SiGe弛豫缓冲层上

生长的应变 Si层, 可以极大提高电子迁移率[ 1] , 也可以得到

比较好的发光特性[2] 。

由于 Si/ SiGe异质结构的带阶差主要发生在价带,因而

对电子的束缚作用较弱, 为了实现高效率的发光, 在硅基

Si1-x Gex 虚衬底上外延应变补偿的 Si/ S1-y Gey ( y> x)量子阱

结构,可以进一步增强量子阱对电子和空穴的限制, 在理论

上能够提高发光效率[3] , 但在实验方面的证实较少[ 4] 。在

本文中,利用低温 Ge 缓冲层的生长条件, 制备出薄的表面

平整高弛豫度 SiGe驰豫缓冲层 (虚衬底) , 并在其上生长应

变补偿量子阱结构, 用光致发光谱对这种结构做初步的发

光特性研究。

2 能带设计理论
[ 5, 6]

在硅基 Si1-x Gex 虚衬底上外延应变补偿 Si/ S1-y Gey ( y>

x)量子阱结构, Si层处于张应变, Si1-y Gey 层处于压应变, 这

种应变补偿结构,一方面通过增大导带阶和价带阶, 来增强

对电子和空穴的限制,提高发光效率; 另一方面又可以增大

量子阱生长的临界厚度, 通过增加有源层的厚度来进一步

增强发光。

在 Si1-x Gex 弛豫衬底上的量子阱处于双轴张(或者压)

应力的作用,根据 Van de Wal le 理论[5, 6] 可知,这个生长平

面内的双轴应力可分解为流体静应力和单轴应力, 引起两
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个主要效应:流体静应力使能带位置偏移; 单轴应力使简并

能带分裂。以( 001)生长平面为例, 在弛豫衬底上生长的应

变 Si,处于双轴张应力作用之下, 其带边分裂情况如图 1 所

示。而在 Si衬底生长的应变 SiGe, 则处于双轴压应变状态,

其带边分裂情况恰与图 1 所示相反。

图 1 在张应力作用下应变 Si带边分裂示意图

Fig. 1 S chemat ic bandgap of tensile- st rain ed Silicon

2. 1 导带带阶设计

当 Si或 SiGe处于应变状态时, 流体静应力使得导带的

平均位置 E c, a偏移至 E *
c, a ,偏移量 E c, a 可表示为:

E c, a = ac ( / ) = ac ( 2 + )

式中 ac为导带最低处的绝对形变势能; / 相对体积变化;

水平应变 = ( a0- a1 ) / a1 ( a0 衬底晶格常数, a1 外延层晶

格常数) ;垂直应变 = - 2( C12 / C11 ) ( C11、C12为弹性模

量)。

[ 001]方向单轴应力使得导带底简并态 ( 6) ,分裂为垂

直于生长平面的二度简并态 (2)和平行与生长平面的四度

简并态 ( 4) ,它们相对于 E*
c, a位置的分裂能差分别为 E001

c

和 E100,001
c 可以表示为:

E001
c = 2/ 3 u ( - ) ; E100, 001

c = - 1/ 3 u ( - )

式中 u 表示 带同轴应变的形变势能。

2. 2 价带带阶设计

流体静应力使得价带的平均位置 E , a 偏移至 E *
, a , 偏

移量为 E , a :

E , a = a ( / ) = a ( 2 + )

式中 av 为价带最高处的绝对形变势能。

[ 001]方向单轴应力对价带使得简并的价带发生退简

并,同时考虑到自旋轨道的影响, 三个价带相对于 E*
v, av位置

的分裂能差分别为:

轻空穴带:

E v, 1 = - 1/ 6 0 + 1/ 4 E+ 1/ 2[ ( 0 ) 2 + 0 E+ 9/ 4( E) 2 ] 1/2

重空穴带:

E v, 2 = 1/ 3 0 - 1/ 2 E

自旋轨道:

E v, 3 = - 1/ 6 0 + 1/ 4 E- 1/ 2[ ( 0 ) 2 + 0 E+ 9/ 4( E) 2 ] 1/2

对于[ 001]方向应变: E001 = 2b( - )

式中 0 为自旋分裂能; b为四方应变同轴形变势能。

由于 Van d e Walle 理论, 过高估计了能带偏移, 所以在

计算过程中对 Si和 Ge之间的参考电势差做一修正[ 7] , 取

0. 58eV。从上述能带设计可以看出 , 应变度 在整个设计

过程中是一个最关键的参数, 它与所设计的量子阱厚度有

密切关系。

2. 3 临界厚度

如果一个量子阱周期中 Si的厚度为 d1 , SiGe组分 x 2 ,

厚度 d2。则量子阱的平均组分
[3] y= ( x 2 d2 ) / ( d1 + d2 )。本

文设计的样品是生长在锗组分为 0. 25 的弛豫衬底之上的

应变补偿量子阱,根据以上能带的计算, 我们选择量子阱周

期数为 10,每一周期中 Si的厚度为 5nm, SiGe组分 0. 38, 厚

度 10nm, 则量子阱平均组分为: y = 0. 254。根据 M B 模型

计算临界厚度[7] hc :

hc = (1 - 0. 25 ) ( b/ ) [ 1/ ( 4 (1 + ) ) ] ln( h c / b)

式中取泊松比 = 0. 279; Burger s 矢量 b= 0. 39nm; 为外延

层和衬底之间的晶格失配; 为核心能量参数,其典型值 =

1。计算出量子阱的临界厚度为 1150nm, 而设计的量子阱

的总厚度 150nm, 因此理论上量子阱是完全应变的。由于

上述设计的量子阱厚度在量子尺寸, 因此在能带计算上还

必须考虑到量子效应。

2. 4 量子效应

在求解一维 Schr dinger 方程

-
h2

2m
d 2

dx 2 + V (x ) = E

过程中,对于势能 V (x )作处理, 仅取一项,即量子阱的

带阶,忽略了 Har tee[ 8] 等势能。根据 Van de W alle 理论可

计算得,张应变 Si与弛豫衬底 Si0. 75 Ge0. 25之间的导带势垒

为 126meV ,价带势垒为 69meV ; 压应变 Si0. 62 Ge0. 38与弛豫

衬底 Si0. 75 Ge0. 25之间的导带势垒为 3meV , 价带势垒为

96meV 。

对于 Schr dinger 方程中的有效质量 m, 必须考虑到应

变对其的影响。对于应变 Si层而言, 电子有效质量几乎不

受衬底锗组分和双轴应变的影响[9] 。应变 Si [ 001]方向的

有效质量为 m( si) = 0. 9m0 ( m0 为电子静止质量)。而压应

变对 SiGe空穴有效质量影响较大, 利用六带 k p 理论, 通

过价带顶的色散关系来求解压应变 Si0. 62 Ge0. 38重空穴的有

效质量, 可以得到重空穴[ 001]方向有效质量表达式为[10] :

m*
HH ,

m0

= 1

1 - 2 2

对于锗组分为 0. 38 的 SiGe合金, 其 Luttinger 参数[ 11]

1 = 5. 3, 2 = 0. 6。通过求解 Schr dinger 可得: 张应变 Si

的基态能量 E= 11meV ;压应变 Si0. 62 Ge0. 38的基态能量 E =

11meV。计算过程中选用的参数[ 7] 如表 1 所示。设计的样

品能带结构如图 2 所示 (单周期)。可以看出, 通过在驰豫

缓冲衬底上应变补偿量子阱的能带设计, 得到对电子和空

穴同时限制的 I I型量子阱结构。锗组分为 0. 25 弛豫衬底

的带隙为 1075meV[ 13] , 故最终可以计算出张应变 Si与压应

变 Si0. 62 Ge0. 38之间的 型阱跃迁能量 E= 1075- 126- 96+

11+ 11= 875meV。
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表 1 计算过程用的参数[ 7]

Table 1 Parameters used in calculation

Param eter U nit Si Ge

a nm 0. 54309 0. 56575

ac eV 4. 18 2. 55

u eV 9. 16 9. 42

av eV 2. 46 1. 24

b eV - 2. 35 - 2. 55

0 eV 0. 04 0. 3

C11 GPa 165. 8 128. 5

C12 GPa 63. 9 48. 3

附注: S i1- x Gex 晶格常数(单位埃) : a( x) = a( Si) + 0. 200326x

( 1 - x) + [ a( Ge) - a( Si) ] x 2[ 12] ,表格中 S i1-x Gex其它参数用线性

内插来计算。

图 2 应变补偿量子能带示意图

Fig. 2 Schem at ic bandgap of s t rain-comp ensated quantu m wells

3 实验结果与讨论

3. 1 弛豫缓冲层的制备

利用超高真空化学汽相淀积 ( UH V- CVD) 设备, 以

Si2 H6 和 GeH 4 为源气体, 在4 英寸硅衬底上插入一低温 Ge

层,外延出薄的 SiGe驰豫缓冲层(虚衬底) , 缓冲层的总厚度

仅 380nm。弛豫衬底的 XRD( X- ray diffr act ion)谱如图 3 所

示。弛豫衬底 AFM ( atomic fo rce micr oscope)如图 4 所示。

通过 XRD( 004)和( 224)方向的扫描峰位,得到 SiGe驰豫缓

冲层表面 Ge组份达到 0. 25,弛豫度高达 99%。分析 AFM

图得到表面粗糙度小于 2nm, 表面没有由于失配位错引入

的布纹,有效压制了失配位错引入的表面起伏。

3. 2 量子阱的生长

对弛豫缓冲层进行标准清洗后, 进行二次外延。先后

在 400 和 500 下分别同质外延 1 小时和 0. 5 小时, 然后

在 500 下, 生长 10 个周期 Si/ SiGe。每个周期中, Si的厚

度约为 5nm, SiGe组分在 0. 38 左右,厚度约 10nm。

3. 3 光致发光谱测试与分析

利用FL920瞬态荧光光谱仪, 在激发波长632. 8nm, 激

图 3 弛豫衬底( 004)面和( 224)面 XRD图谱

Fig. 3 XRD curves both in 004 and 224 scans of

s tr ain-relax ed buf fer layer

图 4 弛豫衬底 AFM 图

Fig. 4 AFM image of st rain- relaxed b uffer

发功率 5mw 情况下, 测得样品光致发光谱强度随温度变化

关系, 如图 5 所示。在低温下 PL 谱有多个峰位, 其中

1. 097eV为 Si衬底的 T O 峰, 1. 075eV 是锗组分为 0. 25 的

弛豫衬底自由激子 NP 峰[ 13] 。生长 Si0. 75 Ge0. 25弛豫衬底上

的应变 Si 带隙 1. 005eV 附近[12] , 考虑量子效应, 故 1.

019eV 为应变 Si的 NP峰。0. 805 是位错峰, 由于在二次外

延清洗后采用 700 脱氢, 此温度高于弛豫衬底生长的最高

温度 500 , 可能引起衬底结晶质量变差, 使得二次外延引

入较多的位错。0. 907eV 对应的是张应变 Si 与压应变

Si0. 62Ge0. 38之间的 型阱跃迁, 这与理论值 875mev 还有

32meV的差值, 其他小组[ 2, 14] 报道结果也有相当的差值。

造成这种差值的原因在于:一方面在理论上,应变 Si以及应

变SiGe的能带结构计算与参数选择有很大的关系 ,同时在

图 5 光致发光谱强度随温度变化关系图

Fig. 5 Ph otolu minescence as a funct ion of the tem perature
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计算过程中忽略了能带弯曲效应[14] , 在量子效应的势能考

虑方面作了简单的处理;另一方面在实验上, 理论设计的组

分和厚度与实际生长存在一定的偏差, 也会引起理论值与

实验值的偏离。

4 结 论

本文从理论上设计了在硅基 SiGe虚衬底上外延应变补

偿的 Si/ SiGe量子阱的能带结构, 优化了低温 Ge缓冲层的

生长条件,在 4 英寸硅衬底上制备出薄的 Si0. 72 Ge0. 25驰豫缓

冲层(虚衬底) , 在其上外延了应变补偿 Si/ Si0. 62 Ge0. 38多量

子阱结构,并初步研究了其发光特性。
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