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Рассмотрены основные причины диффузионного расплывания состава твердого раствора в окрестности
границ Si транспортного канала в гетероструктуре Si / Si1−xGex, выращиваемой комбинированным методом
молекулярно-пучковой эпитаксии с твердофазным (Si) и газофазным (GeH4) источниками. Для выращенных
структур проведено сопоставление роли различных механизмов в формировании профиля металлургической
границы слоя и оценено влияние расплывания границ канала на величину подвижности двумерных электронов
в нем.

В последние годы в связи с широким внедрением
гетероструктур со слоями нанометровой толщины в
элементы полупроводниковой техники существенно воз-
рос уровень требований к технологиям, используемым
для выращивания этих гетеросистем. Для изготовле-
ния Si–Ge-структур наряду с традиционными методами
молекулярно-пучковой эпитаксии (MBE), использующи-
ми твердофазные источники атомов кремния и германия,
широкое распространение получили методы газофазной
эпитаксии с применением высокочистых гидридов как
при пониженном [1], так и при атмосферном [2] давлении
в реакторе. Ведется апробация комбинированных мето-
дов эпитаксии с совмещением источников атомарных и
молекулярных потоков различного типа (твердофазных,
жидкофазных, газовых, плазмо-химических). Использо-
вание для эпитаксии источников молекулярных потоков
с довольно большими, по сравнению с характерными
временами встраивания атомов в растущий слой, време-
нами распада молекул заставляет обратить пристальное
внимание на кинетику процессов, протекающих на по-
верхности роста, с целью отыскания оптимальных усло-
вий для выращивания нанослоев с предельно резкими
планарными гетерограницами.

Высокие требования к качеству границ в псевдоморф-
ных гетероструктурах предъявляются чаще всего тогда,
когда нужно получить приемлемые электрофизические
характеристики носителей заряда в двумерных транс-
портных каналах, необходимые как для наблюдения ряда
уникальных явлений в двумерном газе носителей (напри-
мер, эффектов жидкостного взаимодействия в системе
двумерных электронов и других), так и при исполь-
зовании этих структур в ряде приборных приложений
(например, для изготовления высокочастотных полевых
транзисторов, лазеров на эффектах электронного разо-
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грева и т. д.). Кроме того, эффект перемешивания состава
в окрестности гетерограниц приводит при использова-
нии большинства технологических методов к пробле-
матичности создания нового класса материалов типа
SinGem, образуемых комбинацией монослоев в пределах
отдельной элементарной ячейки монокристалла. В связи
с этим актуальным на сегодняшний день является анализ
возможностей различных технологий для выращивания
планарных гетероструктур с предельно резкими грани-
цами и выявление основных причин, приводящих к пе-
ремешиванию состава на границах слоев нанометровой
толщины, с целью устранения по возможности данного
эффекта. Значительное перемешивание и расплывание
состава на границах слоев нанометровой толщины не
только может существенно исказить форму потенциала
ямы и создать в двумерном канале достаточно большой
фон изовалентной примеси, но и вследствие флуктуа-
ций состава, усиленных в плоскости гетерограниц эф-
фектами упругой деформации и ускоренной диффузии
компонентов сплава, может существенно увеличить их
шероховатость.

Цель настоящего исследования — установить (путем
теоретического анализа на базе разработанной нами
нестационарной кинетической модели роста слоев [3] и
накопленного на сегодняшний день экспериментального
материала [4,5]) наиболее важные объективные причи-
ны перемешивания состава в окрестности гетерограниц
в структурах Ge(Si) / Si1−xGex, выращиваемых методом
MBE с комбинированными твердофазным источником
кремния и газообразным химическим источником герма-
ния: (Si–GeH4)-MBE [5,6].

Ранее [3,4] нами для данного комбинированного мето-
да эпитаксии было показано, что использование пиролиза
молекул GeH4 как на подложке, так и на сублимирующем
бруске кремния, размещаемом в реакторе, позволяет
успешно решить проблему управления потоками атомов
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Si и Ge и молекул германа к подложке, обеспечивая
одновременно стабилизацию скорости роста в широком
диапазоне ее значений. Более того, для данного метода
эпитаксии с целью детального изучения процесса пиро-
лиза молекул германа на поверхности растущего слоя и
его влияния на скорость эпитаксиального процесса была
разработана оригинальная модель кинетики роста слоев
твердого раствора Si1−xGex из атомарного пучка кремния
и молекулярного потока германа в вакууме [7]. Путем
сопоставления данных численного моделирования с экс-
периментально установленными зависимостями изучена
стационарная кинетика роста слоев Si1−xGex, и сделан
сравнительный анализ эффективности вхождения атомов
Ge, Si в растущий слой как при наличии атомарных
потоков Si и Ge в реакторе, так и при их отсутствии [8].

В настоящей работе предпринята попытка установить
связь между эффективной величиной размытия гете-
рограниц и основными технологическими параметрами
роста слоя Si1−xGex в методе (Si–GeH4)-MBE: темпера-
турой и скоростью роста, давлением газов в реакторе.
Для разных условий роста, использующих комбинации
атомарных и молекулярных пучков в реакторе, проведе-
но сопоставление разнообразных механизмов, оказыва-
ющих определяющее влияние на резкость гетерограниц
в слое. К этим механизмам можно отнести: конечную
скорость доставки материала к поверхности подложки;
конечную скорость встраивания атомов Ge и Si в расту-
щий слой; конечную скорость распада молекул гидридов,
определяемую, вообще говоря, разными путями проте-
кания пиролиза на ростовой поверхности; ускоренную
диффузию по поверхности, обусловленную эффектами
упругой деформации; поверхностную сегрегацию; зави-
симость коэффициентов встраивания атомов Si и Ge от
степени заполнения поверхностных связей, в том числе
водородом, и т. д. На основании полученных результа-
тов проведена оценка профиля распределения состава в
слоях Ge (Si), образующих потенциальные ямы, являю-
щиеся транспортными каналами для дырок (электронов)
в матрице Si1−xGex, в структурах, выращенных нами
ранее [9] данным методом эпитаксии. Даны рекоменда-
ции для выбора технологических режимов роста, при
которых причины, сильно ухудшающие транспортные
характеристики структур, могут быть устранены или
сильно ослаблены. Разработанная компьютерная модель
позволяет по задаваемым значениям технологических
параметров воспроизводить с высокой степенью досто-
верности профиль состава выращиваемой структуры.

Анализ причин и эффективности перемешивания
состава в окрестности гетерограниц многослойной
структуры Si(Ge)–Si1−xGex, выращиваемой методом
(Si–GeH4)-MBE, проведем путем анализа основных не-
стационарных физико-химических процессов на поверх-
ности роста слоя Si1−xGex. Правомерность используемой
нами математической модели основывается на адекват-
ности полученных на ее основе стационарных харак-
теристик наблюдаемым в эксперименте технолгическим
зависимостям (например, зависимостям скорости роста

от температуры роста пленки и плотности молекулярных
и атомарных потоков) [10]. Соответствующая выбранной
модели система нестационарных кинетических уравне-
ний для безразмерных средних поверхностных концен-
траций молекул и атомов GeH3 и атомов H, Ge, Si
имеет вид

dθGeH3/dt = 2(SGeH4 FGeH4/ns)θ
2
nbl − 24νGeH3θGeH3θ

3
fr,

dθH/dt = 2(SGeH4 FGeH4/ns)θ
2
nbl + 24νGeH3θGeH3θ

3
fr

− νH(x)θH,

dθGe/dt = g(SGeH4 FGeH4/ns)θfr + 24νGeH3θGeH3θ
3
fr

− (νGe + rGe)θGe,

dθSi/dt = (SSiFSi/ns)θfr − (νSi + rSi)θGe. (1)

В уравнениях (1) SGeH4 — коэффициент захвата молеку-
лы GeH4 свободной поверхностью, FGeH4(Ge,Si) — плот-
ность молекулярного (атомарного) потока, νGeH3 [с

−1] =
= ν0 exp(−Eact/kT) = 0.5 · exp(−0.4/kT[эВ]) — эффек-
тивная частота распада молекулы GeH3 для конкретного
технологического процесса, νH — частота десорбции
атомов водорода с поверхности растущего слоя, νGe(Si) —
частота десорбции атомов Ge(Si), rGe(Si) — частота
кристаллизации атомов Ge (Si). Коэффициент передачи g
учитывает в расчете специфические особенности экс-
периментальной установки и включает геометрические
размеры источника Si, его температуру, расстояние от
источника до подложки и их взаимную ориентацию.

Предлагаемая физико-техническая модель роста слоев
Si1−xGex для данного метода эпитаксии с комбинирован-
ными атомарными и газовыми потоками базируется на
реакциях

GeH4(gas) + 2→ GeH3 + H, GeH3 + 3→ Ge + 3H,

Ge,Si + 1→ Ge,Si, Ge,Si→ Ge,Si (crystal),

Ge,Si→ Ge,Si(gas), 2H→ H2(gas), (2)

в основу которых положены следующие предположения:
а) в системе имеет место мономолекулярная адсорбция;
б) отсутствует взаимодействие между адсорбируемыми
частицами; в) атомарные потоки не влияют на хемо-
сорбцию и пиролиз молекул GeH4; г) каждая молекула
GeH3 блокирует 3 свободных адсорбционных центра;
д) атомы гидрида доставляются на поверхность роста
только молекулами германа. Распад германа и образова-
ние дополнительных атомарных потоков Ge в гибридной
(Si–GeH4)-MBE может идти на горячем твердотельном
источнике паров Si. В (2) подчеркивание указывает на
связь атома с поверхностью.

Для мономолекулярной адсорбции предполагается
также выполнение условия

θSi + θGe + θH + θGeH3 + θfr = 1, (3)

а концентрации блокированных молекулой GeH3 (θbl)
и неблокированных (θnbl) поверхостных свободных
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связей удовлетворяют отношениям

θfr = θbl + θnbl, θbl = 3θGeH3 . (4)

Уравнения (1)–(4) формируют общую систему урав-
нений для определения безразмерных концентраций θi .
Зная θi , легко вычислить скорость роста пленки Vgr и
содержание Ge в эпитаксиальном слое:

Vgr = (rSiθSi + rGeθGe)ns/n0,

x = rGeθGe/(rSiθSi + rGeθGe). (5)

Численное решение системы уравнений (1) позволяет
исследовать как стационарный, так и нестационарный
процесс в ростовой системе. При этом стационарные за-
висимости, легко устанавливаемые в каждом конкретном
случае из эксперимента, могут быть использованы для
определения неизвестных параметров модели [7,8].

Для исследования переходных процессов в ростовой
системе мы использовали прямоугольный импульс да-
вления германа (потока кремния) при постоянном по-
токе атомов Si (постоянном давлении германа в ре-
акторе) [11]. Характерный вид временны́х зависимо-
стей поверхностных концентраций GeH3, Ge, H, Si
и скорости роста в структуре Si / Si1−xGex / Si, рассчи-
танных для ряда значений параметров, приведены в
работах [10,12]. В настоящей работе мы обращаем
внимание только на величину эффективного переме-
шивания состава в окрестности гетерограниц, опреде-
ляемую расстоянием L, на котором концентрация Ge
в сплаве Si1−xGex при резком выключении одного из
потоков спадает на 2 порядка и составляет величину
0.01x (от заданного x). Очевидно, что, если резкость
нижней границы слоя Si1−xGex определяется в основном
скоростью заполнения поверхности молекулами гермила
при включении импульсного газового потока (t = t0),
т. е. пропорциональна exp{(FGeH3/ns)(t − t0)}, то расплы-
вание верхней границы будет связано исключительно
с релаксационными процессами, обусловленными как
скоростью встраивания атомов в растущий слой, так
и скоростью пиролиза молекул германа. Однако во-
прос, в какой области технологических параметров тот
или иной процесс будет доминировать, обусловливая
тем самым эффективность размытия границ и фоно-
вое легирование соседнего слоя кремния, остается от-
крытым. На рис. 1 в качестве примера, демонстриру-
ющего нетривиальность протекающих на поверхности
физико-химических процессов, оказывающих влияние на
резкость границ, приведены кривые распределения со-
става в окрестности гетерограниц, формирующих ба-
рьерный для электронов слой Si1−xGex (рис. 1, a) и
соответственно квантовую яму в слое Si (рис. 1, b).
Численные расчеты по приведенным выше формулам
выполнены для достаточно низкой температуры роста
Tgr = 500◦C, чтобы можно было на принимать во
внимание эффекты поверхностной сегрегации, для зна-
чений rGe = rSi = r = 3.1, x = 0.35 (заданный

Рис. 1. Распределение германия по координате z в слоях
Si1−xGex (a) и Si (b) гетероструктуры Si1−xGex–Si, выращен-
ной методом (Si–GeH4)-MBE при T = 500◦C, x = 0.35,
rGe = rSi = r = 3.1, g = 0.037. a — PGeH4 , мТорр /
FSi, 1015 см2 / с: 1 — 0.011 / 0.01, 2 — 0.042 / 0.02, 3 — 0.168 / 0.06,
4 — 0.187 / 0.6, 5 — 3.15 / 1, 6 — 6.3 / 2. b — PGeH4 , мТорр /
FSi, 1015 см2/с: 1 — 0.011 / 0.01, 2 — 0.104 / 0.04, 3 — 1.24 / 0.4,
4 — 12.5 / 4.

состав) при разных давлениях германа PGeH4 и потоках
атомов кремния FSi. На рис. 1, a, b отчетливо про-
является асимметрия нижней и верхней границ слоя,
при этом для верхней границы характерно наличие как
минимум двух областей, где перемешивание состава,
обусловленное релаксационными процессами, происхо-
дит с двумя разными скоростями. Из рис. 1, b сле-
дует также, что в определенном диапазоне значений
давления германа в реакторе (кстати, наиболее часто
используемом в эксперименте) концентрация остаточ-
ной изовалентной примеси германия в тонком (2−3 нм)
транспортном канале кремния может достигать деся-
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Рис. 2. Зависимость характерных величин L1 и L2 переме-
шивания состава в окрестности верхней гетерограницы слоя
Si1−xGex от давления германа в реакторе (a) и соответствую-
щие этому давлению значения атомарного потока кремния FSi

при заданной величине x = 0.35 в слое, скорости роста
слоя кремния Vgr при температуре T = 500◦C и значения x′,
отражающего включение релаксационных процессов, связан-
ных с пиролизом молекул германа (b). Темные символы
соответствуют условию r = const, светлые — ri = ri(θi).

тых долей процента, отрицательно сказываясь на про-
водимости двумерных электронов. Форма потенциала
в канале при этом будет, очевидно, весьма далека от
прямоугольной.

Для того чтобы ответить на вопрос, какой диапазон
параметров является наиболее оптимальным для выра-
щивания гетероструктур с максимально резкими гетеро-
границами, проанализируем в зависимости от давления
германа в реакторе эффективную величину размытия
верхней границы слоя, обусловленную релаксационны-

ми процессами на поверхности слоя. Характерный вид
кривых L(P), рассчитанных для тех же значений параме-
тров, что и кривые на рис. 1, представлен на рис. 2, a.
Величина L1 связана с конечным временем встраивания
атомов Si (Ge) в растущий слой, L2 — с конечным вре-
менем пиролиза германа на горячей поверхности эпитак-
сиального слоя. Темные точки соответствуют условию
rGe = rSi = r = const, светлые получены с учетом
зависимости коэффициентов встраивания атомов от их
поверхности концентраций ri = ri(θi) согласно [7,10].
На рис. 2, a символы в виде кружков соответствуют
значениям L1, полученным путем аппроксимации до зна-
чения L1(0.01x) начальных участков (в диапазоне x−x′)
фронтов распределения состава на верхней границе слоя
Si1−xGex, соответствующих символам в виде звезд. Ве-
личина x′, со значения которой начинают доминировать
релаксационные механизмы, связанные с процессами
распада молекул гермила на поверхности, определена на
рис. 1, a как точка перегиба кривой x(z). Зависимость
x′(P), соответствующая кривым на рис. 2, a, приведена
на рис. 2, b. На этом же рис. 2, b представлены соот-
ветствующие выбранному диапазону давлений германа
значения атомарного потока кремния и соответствующие
ему значения скорости роста слоя Si.

Анализ кривых на рис. 1, 2 позволяет сделать доста-
точно интересные выводы. Прежде всего видно, что в
области достаточно высоких давлений газа в реакторе
(PGeH4 > 1 мТорр) в ростовом процессе доминируют
атомарные потоки кремния и германия с источника,
вследствие чего скорость протекания релаксационных
процессов обусловлена исключительно скоростью встра-
ивания адсорбированных атомов в растущий слой. Эф-
фективная величина размытия границы, обусловленная
этим механизмом, составляет 1−3 Å и при r = const
уменьшается с понижением давления в реакторе вслед-
ствие уменьшения скорости роста слоя (рис. 2, b). Учет
зависимости ri от θi приводит к ослаблению зависимо-
сти L1 от PGeH4 , так как, согласно [10], величина ri

растет с увеличением степени покрытия поверхности
адсорбированными атомами. При PGeH4 < 1 мТорр в
игру вступают долговременные процессы, связанные с
распадом молекул гидрида и его радикалов на поверх-
ности роста, вследствие чего релаксационный хвост L2
на границе существенно удлиняется (см. рис. 1, 2, a),
достигая в диапазоне давлений 0.1–1 мТорр величины
1−3 нм. Необходимо отметить, что данный диапазон
наиболее часто используется в эксперименте вследствие
вполне приемлемых здесь для эпитаксии скоростей роста
0.5–5 нм/мин. Для получения резких (на уровне одного
монослоя) фронтов в распределении состава сплава не-
обходимо работать либо при более низких давлениях,
но в этом случае скорости роста пленок становятся
чрезвычайно низкими, либо в области более высоких
давлений, где может уже нарушаться молекулярное тече-
ние газа в реакторе и вклад в расплывание границы могут
вносить другие классические механизмы, характерные
для газофазных систем проточного типа [13].
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Рис. 3. Рассчитанное распределение германия в структуре
Si0.96Ge0.14 / Si / Si0.96Ge0.14, выращенной методом (Si–GeH4)-
MBE, с прерыванием в момент времени t0 как молеку-
лярного (a, b), так и атомарных потоков в реакторе (b):
t1 − t0 = 2 мин (a), t ′ − t0 = t1 − t ′ = 2 мин (b).
Сплошные кривые соответствуют реально имеющей место в
реакторе зависимости скорости откачки германа из камеры
роста P(t) = 2 · 10−3/{1 + 32.8(t − t0)}, штриховая кривая —
мгновенной скорости откачки германа: P(GeH4) = 2·10−3 Торр
при t < t0, t > t1 и P(GeH4) = 0 при t0 < t < t1.

Используя представленную выше методику анализа,
проведем оценку профиля распределения состава вы-
ращиваемой рассматриваемым методом реальной тран-
зисторной Si0.86Ge0.14-структуры с кремниевым транс-
портным каналом. Если принять во внимание только
перечисленные выше механизмы расплывания соста-
ва на гетерограницах (т. е. предположить мгновенную
откачку германа из реактора после прекращения туда
его подачи), то для температуры роста T = 700◦C,
давления германа при росте слоя Si0.86Ge0.14, равном

PGeH4 = 2 мТорр, k = rSi/rGe = 50, получим практически
прямоугольный профиль распределения германия (x) в
структуре, изображенный пунктирной линией на рис. 3, a.
В реальной системе, кроме естественных механизмов
диффузионного уширения границы, в формирование хво-
стов распределения состава в окрестности переходных
областей могут давать вклад причины, связанные с ко-
нечной скоростью откачки газов. В используемой на-
ми технологической установке спад давления герма-
на в реакторе со временем описывался соотношением
P(t) = 2 · 10−3/{1 + 32.8(t − t0)}, где t0 — время
(мин) прекращения подачи германа в реактор. Видно
(см. рис. 3, b, сплошная линия), что используемая нами
низкая скорость откачки приводит к появлению значи-
тельного хвоста твердого раствора на левой границе
кремниевого канала, практически формируя треуголь-
ный профиль состава в квантовой яме, обусловливая
тем самым низкие значения подвижности электронов
в ней.

Одновременное с моментом прекращения подачи газа
в реактор прерывание (на время ∼ 2 мин) атомарных
потоков кремния и германия с источника с целью
получения более резкого профиля границ приводит к
формированию на левой границе Si слоя тонкой пленки
германия (рис. 3, b). Для оценки толщины слоя Ge,
осаждаемого на эпитаксиальный слой Si1−xGex в течение
времени откачки германа из реактора, необходимо знать
эффективную частоту распада германа на поверхности
германия в отсутствие атомарных потоков. Эффектив-
ную частоту нетрудно определить, зная скорость роста
пленки германия при постоянном давлении германа. Для
близких к приведенным выше условиям эксперимента
скорость роста слоя германия в структуре Ge / Si0.9Ge0.1

составляет по данным электронной микроскопии [9]
величину ∼ 15 Å/мин. Данное значение, найденное при
температуре 700◦C, хорошо согласуется с результатами,
полученными другими авторами [14], и соответствует
эффективной частоте распада молекулы GeH3 на росто-
вой поверхности, равной ν0 = 6.25. Соответствующая
данной частоте распада молекулы GeH3 толщина пленки
германия на рис. 3, a равна 3 нм. Превышение крити-
ческой толщины слоя германия ведет к росту пленки
по механизму Странски–Крастанова, т. е. обусловлива-
ет появление в системе разупорядоченных островков
на границе Si1−xGex / Si, что подтверждается данными
туннельной микроскопии при сканировании поверхности
структуры. Геттерирование примесей в окрестности этих
островков обусловливает появление эффективных рас-
сеивающих центров на границе транспортного канала,
снижая в свою очередь подвижность двумерных элек-
тронов в плоскости слоя кремния (по данным прове-
денных нами при 5K измерений — до 4000 см2/В · c).
Уменьшить толщину вырастающего слоя германия и
устранить тем самым появляющуюся шероховатость по-
верхности можно, увеличив скорость откачки газов из
реактора.
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