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ПРУЖНI ДЕФОРМАЦIЇ
В SiGe-ГЕТЕРОСТРУКТУРАХ З КВАНТОВИМИ
ТОЧКАМИ НЕОДНОРIДНОГО СКЛАДУУДК 538.95

Методом скiнченних елементiв розраховано розподiли пружних деформацiй в гетеро-
структурах SiGe з квантовими точками. Дослiджено вплив неоднорiдного розподiлу
германiю всерединi наноострiвцiв на просторовi залежностi та величину пружних по-
лiв. Показано, що квантовi точки сталого складу характеризуються бiльшими напру-
женнями порiвняно з неоднорiдними наноострiвцями.
Ключ о в i с л о в а: квантова точка, гетероструктура, деформацiя, механiзм росту
Странського–Крастанова, функцiї Грiна, метод скiнченних елементiв, змочуючий шар,
тензор механiчних напружень, тензор модулiв пружностi.

1. Вступ

Унiкальнi електроннi та оптичнi властивостi
кремнiй-германiєвих гетероструктур з самоорга-
нiзованими квантовими точками (наноострiвця-
ми) створюють передумови для їх практичного
застосування як перспективних матерiалiв суча-
сної нано- та оптоелектронiки [1]. Зокрема, ве-
ликий коефiцiєнт поглинання таких гетеростру-
ктур в дiапазонi енергiй, менших, нiж ширина за-
бороненої зони германiю, успiшно використовує-
ться пiд час виготовлення детекторiв iнфрачерво-
ного випромiнювання нового поколiння [2]. Крiм
того, кремнiй-германiєвi структури можуть слу-
гувати активними елементами сонячних батарей
[3], свiтловипромiнюючих пристроїв [4], приборiв
спiнтронiки [5].

Властивостi кремнiєвих гетероструктур з кван-
товими точками Si1−𝑥Ge𝑥 (𝑥 – частка германiю
в сполуцi), що отриманi за механiзмом росту
Странського–Крастанова, тiсно пов’язанi з пру-
жними деформацiями та супутнiми механiчними
полями всерединi структур. Саме пружнi поля, якi
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виникають в результатi невiдповiдностi ґраток ма-
терiалiв, вiдiграють ключову роль в процесi виро-
щування гетероструктур, зумовлюючи просторове
впорядкування наноострiвцiв та їх форму [6]. Бiль-
ше того, пружнi деформацiї суттєво впливають на
зонну структуру (конфайнмент-потенцiал для но-
сiїв заряду), рухливiсть, ефективну масу електро-
нiв та дiрок, зумовлюючи змiни властивостей ге-
тероструктур у цiлому [7]. Тому важливим завда-
нням фiзики i технологiї нанорозмiрних напiвпро-
вiдникових структур являється розробка методiв
визначення та контролю полiв пружних деформа-
цiй i керування за їх допомогою фiзичними хара-
ктеристиками гетероструктур.

Експериментальнi дослiдження механiчних на-
пружень в низькорозмiрних гетероструктурах
ґрунтуються на методицi комбiнацiйного розсiю-
вання свiтла [8, 9]. Зокрема, її використання до-
зволяє встановити особливостi кристалiчної стру-
ктури напружених наноострiвцiв германiю в крем-
нiєвiй матрицi [10] чи їх морфологiю [11]. Проте,
аналiз спектрiв комбiнацiйного розсiювання дозво-
ляє оцiнити лише усередненi значення деформа-
цiй i не дає iнформацiї про їх розподiл всерединi
i поблизу острiвцiв. Зважаючи на це, ефективним
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iнструментом для дослiдження наносистем, зокре-
ма, кремнiй-германiєвих гетероструктур, є методи
комп’ютерного моделювання.

На сьогоднi вiдома значна кiлькiсть робiт, при-
свячених вивченню полiв пружних деформацiй та
їх впливу на властивостi Si1−𝑥Ge𝑥-гетероструктур
з квантовими точками [12–14]. Iснує декiлька пiд-
ходiв для розрахунку пружно-деформованого ста-
ну структур з наноострiвцями, що використовують
методи молекулярної динамiки, функцiй Грiна чи
скiнченних елементiв [15–17]. Недолiком першого
методу є значнi затрати комп’ютерного часу на-
вiть при розрахунках невеликих за об’ємом об’є-
ктiв. Метод функцiй Грiна частiше використову-
ється пiд час аналiзу структур у наближеннi не-
скiнченної чи напiвнескiнченної пiдкладки, але не
завжди його вдається застосувати для обмежених
систем. Найбiльшого поширення набув метод скiн-
ченних елементiв, що дозволяє проводити розра-
хунки для об’єктiв складної геометрiї не потребу-
ючи значних обчислювальних ресурсiв.

В бiльшостi вiдомих на сьогоднi робiт, присвяче-
них дослiдженням властивостей гетероструктур,
пов’язаних з наявнiстю пружних полiв, аналiз ре-
зультатiв проводиться в припущеннi про однорi-
дний склад наноострiвцiв. Проте, в процесi ви-
сокотемпературної епiтаксiї германiю на кремнiє-
вiй пiдкладцi вiдбувається часткове перемiшуван-
ня компонентiв, внаслiдок чого їх вмiст змiнюється
по об’єму квантової точки. Як показано в робо-
тi [18], перерозподiл концентрацiї кремнiю та гер-
манiю в наноострiвках зумовлює зниження енер-
гiї системи, тому вiн є енергетично вигiдним. При
цьому розподiл частки германiю (кремнiю) зв’яза-
ний iз формою квантових точок та спiввiдношен-
ням частки Si i Ge в них. Зважаючи на те, що гра-
дiєнт концентрацiї може бути досить значним, вра-
хування неоднорiдностi складу острiвцiв є важли-
вим етапом при дослiдженнях властивостей, котрi
визначаються електронною структурою квантових
точок, адже остання є чутливою до деформацiй в
гетероструктурах.

У данiй роботi з використанням методу скiнчен-
них елементiв виконано розрахунки полiв дефор-
мацiй в кремнiєвих гетероструктурах з квантови-
ми точками германiю в моделi пружного конти-
нууму. Проведено порiвняльний аналiз отриманих
результатiв для наноострiвцiв з однорiдним та нео-
днорiдним розподiлом германiю по їх об’єму. Про-

Рис. 1. Геометрiя дослiджуваної SiGe-гетероструктури

аналiзовано також вплив неоднорiдностi на зонну
структуру квантових точок Si1−𝑥Ge𝑥.

2. Методика розрахунку деформацiй
в SiGe-гетероструктурах

Самоорганiзованi квантовi точки германiю на по-
верхнi кремнiю розглядатимемо як впорядкований
масив острiвцiв однакового розмiру. В таких ге-
тероструктурах характерний перiод (вiдстань мiж
сусiднiми наноострiвками) дорiвнює кiлька деся-
ткiв нанометрiв. Тому для розрахунку пружних
деформацiй в системi пiдкладка – квантова точка
германiю обмежимось розглядом однiєї модельної
комiрки, що складається з квантової точки в фор-
мi правильної чотирикутної пiрамiди, розмiщеної
на пiдкладцi з поперечними розмiрами 𝑙𝑥 × 𝑙𝑦 та
товщиною 𝑙𝑧 (рис. 1). Мiж Si-пiдкладкою та кван-
товою точкою германiю розмiщений змочуючий
шар Ge товщиною 𝑑. Висота i довжина основи пi-
рамiди дорiвнюють ℎ та 𝑎 вiдповiдно. Початок ко-
ординатної системи в модельнiй комiрцi сумiщений
з центром основи пiрамiди, а осi 𝑥, 𝑦, 𝑧 спрямованi
вздовж кристалографiчних напрямкiв [100], [010],
[001] вiдповiдно.

Дослiдження полiв деформацiй у гетеростру-
ктурах з квантовими точками виконуватимемо в
наближеннi пружного континууму за допомогою
стандартних рiвнянь теорiї пружностi:

𝜕𝜎𝑖𝑗

𝜕𝑥𝑗
= 0, (1)

𝜎𝑖𝑗 = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙 [𝜀𝑘𝑙 − 𝜀0𝑘𝑙], (2)
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𝜀𝑘𝑙 =
1

2

(︂
𝜕𝑢𝑘

𝜕𝑥𝑙
+

𝜕𝑢𝑙

𝜕𝑥𝑘

)︂
, (3)

де 𝜎𝑖𝑗 , 𝜀𝑘𝑙 та 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙 – тензори механiчних напру-
жень, пружних деформацiй та модулiв пружностi
вiдповiдно, 𝑢𝑘 – вектор пружних змiщень. Через
𝜀0𝑘𝑙 в (2) позначено початковi деформацiї, спричи-
ненi невiдповiднiстю параметрiв ґратки матерiалу
пiдкладки та наноострiвцiв (деформацiї невiдпо-
вiдностi):

𝜀0𝑖𝑗 =
𝑎𝑠 − 𝑎𝑖

𝑎𝑠
𝛿𝑖𝑗 , (4)

де 𝑎𝑠 i 𝑎𝑖 – сталi ґратки матерiалу пiдкладки та
квантової точки вiдповiдно, 𝛿𝑖𝑗 – символ Кронеке-
ра. Оскiльки для кремнiю величина 𝑎𝑠 = 5,430, а
для германiю – 𝑎𝑖 = 5,646, то абсолютне значе-
ння 𝜀0𝑖𝑗 становить близько 4%. При розрахунках
початкова деформацiя вважається ненульовою ли-
ше в межах квантової точки, а подальша релакса-
цiя структури приводить до появи деформацiй i в
пiдкладцi.

Вiдзначимо, що невiдповiднiсть ґраток є не єди-
ним джерелом механiчних напружень. Оскiльки
гетероструктури вирощуються при температурах
епiтаксiї, то за їх подальшого охолодження можуть
виникати напруження, пов’язанi з рiзницею Δ𝛼 ко-
ефiцiєнтiв термiчного розширення. Вiдповiднi де-
формацiї 𝜀TE в структурi можна оцiнити зi спiв-
вiдношення:

𝜀TE = Δ𝛼Δ𝑇, (5)

де Δ𝑇 – змiна температури. Оскiльки деформацiї
в гетероструктурах цiкавi зазвичай при кiмнатних
температурах (Δ𝑇 ≃ 500 ∘C), а також враховуючи
те, що для гетеропари Si–Ge Δ𝛼 = 3,3 · 10−6 C−1,
отримуємо значення 𝜀TE ≈ 0,2%. Зважаючи на те,
що величина 𝜀TE на порядок менша, нiж дефор-
мацiї 𝜀0𝑖𝑗 , надалi розглядатимемо лише механiчнi
поля, пов’язанi саме з невiдповiднiстю ґраток ма-
терiалiв пiдкладки та наноострiвцiв.

Для повноти розв’язку рiвняння (1)–(3) необхi-
дно доповнити граничними умовами вiдносно не-
вiдомих компонент вектора змiщень. Зокрема, для
врахування перiодичностi гетероструктури на про-
тилежних гранях 𝑥 = ±𝑙𝑥/2 та 𝑦 = ±𝑙𝑦/2 мо-
дельної комiрки фiксувались нормальнi складовi
вектора 𝑢𝑘:

𝑢𝑥

(︂
𝑥 = ± 𝑙𝑥

2

)︂
= 𝑢𝑦

(︂
𝑦 = ± 𝑙𝑦

2

)︂
= 0. (6)

Оскiльки товщина шару поблизу квантової то-
чки, де розглядаються поля деформацiй, набага-
то менша, нiж товщина пiдкладки, то на нижнiй
гранi пiдкладки 𝑧 = −𝑙𝑧 накладаються “жорсткi”
граничнi умови:

𝑢𝑖 (𝑧 = −𝑙𝑧) = 0, 𝑖 = 𝑥, 𝑦, 𝑧. (7)

Крiм того, на всiх зовнiшнiх поверхнях, включа-
ючи вiдкритi поверхнi германiєвих наноострiвцiв
та кремнiєвої пiдкладки припускається вiдсутнiсть
механiчних напружень.

Сформульована задача не має аналiтичного
розв’язку, тому пошук пружних полiв у кремнiй-
германiєвих гетероструктурах у данiй роботi про-
водився за допомогою методу скiнченних еле-
ментiв. Використовувався авторський програмний
код, написаний на мовi Fortran з процедурами ма-
тематичної бiблiотеки Intel MKL. При цьому мо-
дельна комiрка, що мiстить квантову точку на
пiдкладцi кремнiю розбивалась на сiтку тетрае-
дральних елементiв, кожен з яких мiстить 10 ву-
злiв. У межах кожного елемента невiдомi компо-
ненти вектора пружних змiщень апроксимувались
лiнiйною комбiнацiєю так званих функцiй форми
𝜉 (𝑥, 𝑦, 𝑧) [16]:

𝑢𝑘 (𝑥, 𝑦, 𝑧) =

10∑︁
𝑖=1

𝜈𝑖𝑘𝜉𝑖 (𝑥, 𝑦, 𝑧), (8)

де 𝜈𝑖𝑘 – невiдомi коефiцiєнти, що являють собою
значення 𝑢𝑘 у вузлах сiтки. Застосування мето-
ду Гальоркiна [19] дозволяє трансформувати ди-
ференцiальнi рiвняння (1)–(3) з вiдповiдними гра-
ничними умовами в систему алгебраїчних рiвнянь
вiдносно невiдомих коефiцiєнтiв 𝜈𝑖𝑘:

[𝐾] [𝜈] = [𝑓 ], (9)

де компоненти матриць [𝐾] та [𝑓 ] визначаються
спiввiдношеннями:

𝐾 =

∫︁
𝑉 𝑒

𝐵𝑇𝐶𝐵𝑑𝑉 , (10)

𝑓 =

∫︁
𝑉 𝑒

𝐵𝑇𝐶𝜀0𝑑𝑉 . (11)

Iнтегрування в (10), (11) виконується по об’єму
𝑉 𝑒 елемента, верхнiй iндекс “𝑇 ” означає транспо-
нування, а через 𝐵𝑇 позначено оператор такого
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вигляду:

𝐵𝑇 =

⎡⎢⎢⎢⎢⎢⎢⎣

𝜕𝜉

𝜕𝑥
0 0 0

𝜕𝜉

𝜕𝑧

𝜕𝜉

𝜕𝑦

0
𝜕𝜉

𝜕𝑦
0

𝜕𝜉

𝜕𝑧
0

𝜕𝜉

𝜕𝑥

0 0
𝜕𝜉

𝜕𝑧

𝜕𝜉

𝜕𝑦

𝜕𝜉

𝜕𝑥
0

⎤⎥⎥⎥⎥⎥⎥⎦. (12)

На основi отриманих iз розв’язку рiвнянь (9) ко-
ефiцiєнтiв 𝜈𝑖𝑘 розраховувались компоненти векто-
ра пружних змiщень 𝑢𝑘, пiсля чого за спiввiдно-
шенням (3) виконувались розрахунки компонент
тензора деформацiй.

3. Результати та їх обговорення

Розрахунки пружних деформацiй у гетеростру-
ктурах виконувались з використанням таких пара-
метрiв наноострiвцiв: довжина основи 𝑎 = 30 нм,
висота ℎ = 4,5 нм, товщина змочуючого шару
𝑑 = 0,5 нм. Розмiри модельної комiрки вибирались
рiвними середнiй вiдстанi мiж квантовими точка-
ми в реальних структурах: 𝑙𝑥 = 𝑙𝑦 = 60 нм. Для
виключення впливу нижньої гранi пiдкладки, роз-
мiр 𝑙𝑧 вибирався в 10 разiв бiльшим, нiж висота
наноострiвцiв: 𝑙𝑧 = 10ℎ = 45 нм.

У розрахунках, пов’язаних з неоднорiдним вмi-
стом германiю в квантових точках, використову-
вався розподiл концентрацiї Ge, профiль якого
зображено на рис. 2. Наведена залежнiсть ана-
логiчна до тiєї, що була отримана ранiше в ро-
ботi [18] для пiрамiдальних наноострiвцiв. Ма-
ксимальний вмiст германiю (𝑥 ≈ 1) виявляє-
ться поблизу вершини острiвцiв, а мiнiмальний
(𝑥 ≈ 0,3) – в околi вершин при основi. При цьо-
му середнє значення частки германiю по всьо-
му об’єму квантової точки становить близько 0,7.
Тому результати, отриманi в гетероструктурах
Si1−𝑥Ge𝑥 з неоднорiдними наноострiвцями, порiв-
нювались з даними розрахункiв для острiвцiв ста-
лого складу Si0,3Ge0,7. Значення компонент тен-
зора пружних сталих для чистих кремнiю 𝐶𝑖𝑗(Si)
та германiю 𝐶𝑖𝑗(Ge) запозиченi з роботи [20], а
для сполуки Si1−𝑥Ge𝑥 використовувалась лiнiйна
апроксимацiя:

𝐶𝑖𝑗(Si1−𝑥Ge𝑥) = [𝐶𝑖𝑗(Ge)− 𝐶𝑖𝑗(Si)]𝑥+𝐶𝑖𝑗(Si). (13)

Рис. 2. Неоднорiдний розподiл вмiсту 𝑥 германiю в пiрамi-
дальнiй квантовiй точцi Si1−𝑥Ge𝑥, використаний для роз-
рахункiв пружних полiв

Рис. 3. Просторова залежнiсть компоненти деформацiї 𝜀𝑥𝑥
в 𝑥𝑧-площинi для гетероструктури з неоднорiдними нано-
острiвцями Si1−𝑥Ge𝑥

На рис. 3 наведено розрахований розподiл ком-
поненти тензора деформацiй 𝜀𝑥𝑥 в гетерострукту-
рi з наноострiвцями неоднорiдного складу. Всере-
динi квантової точки та поблизу її основи вели-
чина 𝜀𝑥𝑥 суттєво неоднорiдна, тому в цих дiлян-
ках гетероструктури спостерiгається високий гра-
дiєнт деформацiй. Видно, що в кремнiєвiй пiдклад-
цi переважають деформацiї розтягу вздовж гете-
ропереходу Si–Si1−𝑥Ge𝑥 з максимальним значен-
ням 𝜀𝑥𝑥 = 0,6% поблизу основи острiвцiв. Все-
рединi ж квантової точки компонента 𝜀𝑥𝑥 змiнює
знак i ця частина гетероструктури зазнає дефор-
мацiй стиснення вздовж гетеропереходу з макси-
мумом 2,5% поблизу вершин при основi. Вели-
чина стискуючих деформацiй поступово зменшу-
ється при переходi вiд основи до вершини пiрамi-
ди. Оскiльки складова 𝜀𝑦𝑦 тензора деформацiй має
аналогiчну залежнiсть, її розподiли на рисунках
не показанi.

У пружнiй областi деформацiй спiввiдношення
поздовжнього та поперечного видовження однако-
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Рис. 4. Просторова залежнiсть компоненти деформацiї 𝜀𝑧𝑧
в 𝑥𝑧-площинi для гетероструктури з неоднорiдними нано-
острiвцями Si1−𝑥Ge𝑥

Рис. 5. Розподiл деформацiй 𝜀𝑥𝑥 вздовж осi 𝑂𝑧 у гетеро-
структурi з наноострiвцями однорiдного (крива 1) та нео-
днорiдного (крива 2) складу

Рис. 6. Розподiл деформацiй 𝜀𝑧𝑧 вздовж осi 𝑂𝑧 у гетеро-
структурi з наноострiвцями однорiдного (крива 1) та нео-
днорiдного (крива 2) складу

ве (ефект Пуассона), тому компонента деформацiї
𝜀𝑧𝑧 має протилежний знак (рис. 4): пiдкладка по-
близу гетеропереходу зазнає деформацiй стисне-
ння в напрямку росту гетероструктури, а наноо-
стрiвцi – деформацiй розтягу. Крiм того, складова
𝜀𝑧𝑧 змiнює свiй знак при заглибленнi в пiдкладку.
На вiдстанi порядку висоти острiвцiв спостерiгаю-
ться деформацiї розтягу з максимальним значен-
ням 𝜀𝑧𝑧 ≈ 0,17%, що поступово зменшуються вгли-
бину пiдкладки.

Якiсно залежностi 𝜀𝑥𝑥 (𝜀𝑦𝑦) та 𝜀𝑧𝑧 в гетеростру-
ктурах з острiвцями сталого складу мають такi
самi особливостi, що й в розглянутому вище ви-
падку. Для кiлькiсного з’ясування впливу неодно-
рiдностi на величину i розподiл пружних полiв у
гетероструктурах, розглянемо залежностi компо-
нент тензора 𝜀𝑖𝑖 вздовж осi 𝑂𝑧 (рис. 5, 6).

Як видно з рис. 5, в нижнiй частинi (𝑧 < ℎ/2)
неоднорiдних квантових точок стискуючi дефор-
мацiї 𝜀𝑥𝑥 меншi за абсолютною величиною вiд де-
формацiй в острiвках сталого складу. Максималь-
на рiзниця спостерiгається бiля основи пiрамiди i
дорiвнює Δ𝜀𝑥𝑥 ≈ 0,45%. Приблизно на серединi
висоти квантової точки компонента 𝜀𝑥𝑥 в острiв-
цях обох типiв однакова i дорiвнює 𝜀𝑥𝑥 ≈ 1,4%.
У верхнiй частинi квантової точки (𝑧 > ℎ/2) на-
ноострiвцi з неоднорiдним вмiстом германiю вияв-
ляються бiльш деформованими, причому рiзниця
досягає максимуму поблизу вершини пiрамiди i до-
рiвнює Δ𝜀𝑥𝑥 ≈ 0,25%.

У кремнiєвiй пiдкладцi неоднорiднiсть складу
острiвцiв приводить до збiльшення деформацiй
розтягу 𝜀𝑥𝑥 порiвняно з острiвцями сталого складу
на максимальну величину Δ𝜀𝑥𝑥 ≈ 0,2% поблизу ге-
теропереходу. На вiдстанях 𝑧 ∼ ℎ вглиб пiдкладки
ця рiзниця практично дорiвнює нулю.

Подiбним чином вплив неоднорiдностi проявля-
ється i в залежностях складової тензора деформа-
цiї 𝜀𝑧𝑧 (рис. 6). Зокрема, в нижнiй третинi висоти
квантової точки (𝑧 < ℎ/3) деформацiї розтягу в
острiвцях сталого складу виявляються бiльшими
за вiдповiдну величину в неоднорiдних квантових
точках з максимальною рiзницею Δ𝜀𝑧𝑧 ≈ 0,13%
поблизу основи. В верхнiй частинi наноострiвцiв
спостерiгається зворотне спiввiдношення: бiльших
деформацiй розтягу зазнають неоднорiднi острiвцi
з максимальним вiдхиленням Δ𝜀𝑧𝑧 ≈ 0,14% побли-
зу вершини. На вiдмiну вiд 𝜀𝑥𝑥 (𝜀𝑦𝑦), рiзниця мiж
складовими 𝜀𝑧𝑧 вглибинi пiдкладки для обох типiв
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квантових точок зберiгається на вiдстанях, близь-
ких до 𝑧 ∼ 4ℎ.

З отриманих просторових залежностей
𝜀𝑖𝑖(𝑥, 𝑦, 𝑧) (𝑖 = 𝑥, 𝑦, 𝑧) у роботi оцiнювались
середнi значення деформацiй по об’єму квантової
точки 𝑉QD:

⟨𝜀𝑖𝑖⟩ =
∫︁

𝑉QD

𝜀𝑖𝑖(𝑥, 𝑦, 𝑧)𝑑𝑉 . (14)

За цими оцiнками, наноострiвцi сталого складу ви-
являються бiльш напруженими порiвняно з нео-
днорiдними: середнi значення деформацiй в них
вiдповiдно дорiвнюють: ⟨𝜀𝑧𝑧⟩ ≈ 0,66%, ⟨𝜀𝑥𝑥⟩ ≈
≈ −1,4% та ⟨𝜀𝑧𝑧⟩ ≈ 0,63%, ⟨𝜀𝑥𝑥⟩ ≈ −1,1%. При-
чиною таких вiдмiнностей є меншi локальнi де-
формацiї в неоднорiдних квантових точках побли-
зу їх основи, якi й дають основний внесок при
усередненнi.

Як зазначалось вище, деформацiї можуть спри-
чинювати змiну енергетичних зон у гетеростру-
ктурах. Отриманi в роботi результати вказу-
ють на те, що основнi вiдмiнностi мiж пружно-
деформованим станом однорiдних i неоднорiдних
за складом наноострiвцiв спостерiгаються саме в їх
об’ємi. Тому, найбiльших змiн енергетичної стру-
ктури варто очiкувати всерединi квантових точок.
Оскiльки в гетеропереходах 2-го типу, яким є пере-
хiд Si–Ge (див. вставку на рис. 7), всерединi кван-
тових точок локалiзованi дiрки, то в цiй областi не-
однорiднiсть матиме домiнуючий вплив на дно ва-
лентної зони. Для пiдтвердження цього було про-
ведено розрахунки енергетичних зон дослiджува-
ної гетероструктури в наближеннi деформацiйного
потенцiалу. Змiна енергiї дна валентної зони, зу-
мовлена деформацiями, розраховувалась за спiв-
вiдношенням:

𝛿𝐸𝑉 = 𝑎𝑆ℎ − 𝑏𝑆𝑏

2
+

Δ0

3
, (15)

де 𝑎, 𝑏 – константи деформацiйного потенцiалу для
валентної зони, Δ0 – спiн-орбiтальне розщеплення,
𝑆ℎ, 𝑆𝑏 – вiдповiдно гiдростатична та бiаксiальна
деформацiї, що визначаються як:

𝑆ℎ = 𝜀𝑥𝑥 + 𝜀𝑦𝑦 + 𝜀𝑧𝑧, (16)

𝑆𝑏 = 2𝜀𝑧𝑧 − 𝜀𝑥𝑥 − 𝜀𝑦𝑦. (17)

Рис. 7. Залежнiсть енергiї дна валентної зони 𝐸𝑉 (𝑧) всере-
динi наноострiвцiв однорiдного (крива 1) та неоднорiдного
(крива 2) складу. На вставцi – зонна схема гетеропереходу
Si–Ge (пунктиром обведено область, що наведена на рис. 7)

Отриманi результати свiдчать (рис. 7), що в
однорiдних за вмiстом германiю наноострiвцях де-
формацiї невiдповiдностi спричинюють збiльшен-
ня енергiї дна валентної зони поблизу гетеропере-
ходу Si-Si1−𝑥Ge𝑥 (крива 1). Тому максимум дiр-
кової густини в таких квантових точках спосте-
рiгатиметься бiля основи пiрамiдальних острiвцiв.
В неоднорiдних наноострiвцях максимум 𝐸𝑉 ле-
жить приблизно на серединi їх висоти (крива 2).
Отже, в квантових точках неоднорiдного складу
варто очiкувати перерозподiл дiркової густини зi
змiщенням її максимуму в напрямку вiд основи
пiрамiди до вершини. Крiм того, змiна залежностi
𝐸𝑉 (𝑥, 𝑦, 𝑧) внаслiдок неоднорiдностi зумовлювати-
ме i змiни енергетичного спектра носiїв заряду, що
вноситиме свiй внесок у формування властивостей
гетероструктур.

4. Висновки

Таким чином, у роботi проведено розрахунки по-
лiв пружних деформацiй в SiGe-гетероструктурах
з квантовими точками, синтезованими за меха-
нiзмом росту Странського–Крастанова. Виявле-
но вiдмiннiсть пружно-деформованого стану нано-
острiвцiв сталого компонентного складу та кван-
тових точок зi змiнним вмiстом кремнiю i герма-
нiю по їх об’єму. Виконанi розрахунки свiдчать, що
неоднорiдний компонентний склад крiм змiн про-
сторового розподiлу компонент тензора деформа-
цiй, приводить також до зменшення їх величини в
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квантових точках. На прикладi змiни енергiї дна
валентної зони продемонстровано вплив перероз-
подiлу германiю в наноострiвцях на властивостi
SiGe-гетероструктур.

Робота виконана за кошти, наданi Державним
фондом фундаментальних дослiджень в рамках
проекту Ф44 (гранти Президента України для
пiдтримки наукових дослiджень молодих учених
на 2012 рiк).
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УПРУГИЕ ДЕФОРМАЦИИ
В SiGe-ГЕТЕРОСТРУКТУРАХ С КВАНТОВЫМИ
ТОЧКАМИ НЕОДНОРОДНОГО СОСТАВА

Р е з ю м е

Методом конечных элементов рассчитаны распределения
упругих деформаций в гетероструктурах SiGe с кванто-
выми точками. Исследовано влияние неоднородного рас-
пределения германия внутри наноостровков на пространс-
твенные зависимости и величину упругих полей. Показано,
что квантовые точки постоянного состава характеризуются
большими напряжениями по сравнению с неоднородными
наноостровками.

V.V. Kuryliuk

ELASTIC STRAINS IN SiGe HETEROSTRUCTURES
WITH NON-UNIFORM QUANTUM DOTS

S u m m a r y

Elastic strain distributions in SiGe heterostructures with quan-

tum dots have been simulated with the use of the finite element

method. The effect of a non-uniform germanium distribution

in the nanoislands on the spatial dependence and the magni-

tude of elastic fields was studied. It is shown that quantum

dots with a uniform component content are more strained in

comparison with non-uniform nanoislands.
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