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基于在任意坐标系内应力与应变的关系、晶体弹性理论和位错滑移理论，研究了生长方向分别为［’’’］和［"’’］

晶向，)*+,-. 外延薄膜临界厚度与 +,/0-. 衬底中 /0 组分和 )*+,-. 外延层中 +, 组分的关系 1 结果表明，)*+,-.
外延薄膜临界厚度依赖于 +,/0-. 衬底中 /0 组分和 )*+,-. 外延层中 +, 组分的变化 1 对于厚度为 ’#!2，生长方向

为［’’’］晶向的液相外延 )*+,-. 薄膜，要确保 )*+,-.3+,/0-. 无界面失配位错的前提条件，是 +,/0-. 衬底中 /0 组

分和 )*+,-. 外延层中 +, 组分的波动必须分别在 4 #5""&6和 4 &6范围内；而对于相同厚度，生长方向为［"’’］晶

向的分子束外延 )*+,-. 薄膜，+,/0-. 衬底中 /0 组分和 )*+,-. 外延层中 +, 组分的波动范围分别为 4 #5"6和

4 761
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’ 5 引 言

大面积、高质量的 )*+,-.3+,/0-. 外延薄膜是

制备高性能红外焦平面器件的最佳材料［’］1 碲镉汞

外延材料的制备方法主要有液相外延（:G<）和分子

束外延（HI<）1 由于制备工艺和材料本身等因素，

)*+,-. 外延材料中不可避免地存在缺陷，如位错、

表面 EJFKKL>MEL 和 -. 沉淀等，其中位错是最常见，也

是最主要的一类缺陷，包括穿越位错和失配位错 1
)*+,-. 半导体中位错将作为复合中心和散射中心，

直接影响载流子寿命和迁移速率，从而最终影响器

件性能［"］1 通过提高 +,/0-. 衬底质量，可以减少和

控制 )*+,-. 外延薄膜中的螺旋位错，而失配位错则

与界面晶格失配、外延层的厚度直接相关 1 在理论

上，可以通过调节 +,/0-. 衬底中 /0 组分来减小界

面晶格失配，然而，由于 /0 的分凝系数较大，在工艺

上很难精确控制 /0 组分 1 对于外延层的厚度而言，

如果薄膜的厚度超过其临界厚度，)*+,-.3+,/0-.
界面处将引入失配位错以释放薄膜的应变能 1 临界

厚度是由 H.JC. 首先提出的，它是表征外延薄膜特

性的重要参数［%］1 目前，用于研究薄膜临界厚度的

理论主要基于两方面：一是能量平衡；二是位错滑

移 1 两个理论不是独立的，它们具有相容性、一致

性，在实验上都得到了证实 1 I.J,?0* 等［7］用位错滑

移理论研究了 )*+,-.3+,/0-. 外延薄膜的临界厚

度，然而，他们仅研究了生长方向为［’’’］晶向的

)*+,-. 外延薄膜，而没给出该薄膜在生长方向为

［"’’］晶向上的临界厚度，同时也忽略了 )*+,-. 晶

体的各向异性 1 本文运用在任意坐标系内应力与应

变的关系、晶体弹性理论和位错滑移理论，研究了生

长方向分别为［’’’］和［"’’］晶向 )*+,-. 外延薄膜

的临界厚度与 +,/0-. 衬底中 /0 组分的关系，同时，

也分别给出了 )*+,-.3+,/0-. 体系无界面失配位错

时，+,/0-. 衬底中 /0 组分和 )*+,-. 外延层中 +,
组分所允许的波动范围 1

" 5 在任意坐标系内应力与应变的关系

由晶体弹性理论可知，对于晶向分别为［’##］，

［#’#］和［##’］的 !"# 直角坐标系，根据 )FFN.’K 定

律，应变和应力之间的关系为［&—(］

（!$ ，"$% ）O &（#$ ，$$% ）， （’）

其中，!$（ $ O !，"，#）和"$%（ $，% O "，#，!）分别为正应

力和剪切应力，#$（ $ O !，"，#）和$$%（ $，% O "，#，!）分
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别为正应变和剪切应变，! 为弹性矩阵，"#$（ #，$ ! "，

#，$，%，&，’）为 ! 矩阵对应位置的元素 ( 为分析薄膜

的应变状态，建立 %) &) ’) 新的直角坐标系，%) 和 &) 均

为平行表面的两个晶轴方向，而 ’) 代表垂直表面的

晶向 ( 经两坐标系之间的应力变换关系 (! 以及应

变变换关系 (" 变换后，得到在 %) &) ’) 坐标系内应力

和应变之间的关系为

（!)# ，#)#$ ）! !)（")# ，$)#$ ）， （#）

其中，!) ! (!!(
* "
" ，!)#（ # ! %)，&) ，’)）和#)#$（ #，$ ! &) ，

’) ，%)）分别为正应力和剪切应力，")#（ # ! %)，&) ，’)）

和$)#$（ #，$ ! &) ，’) ，%)）分别为正应变和剪切应变，")#$
（ #，$ ! "，#，$，%，&，’）为 !) 矩阵对应位置的元素 (
（#）式也可表述为

（")# ，$)#$ ）! ))（!)# ，#)#$ ）， （$）

其中，)) 为弹性柔顺系数，且 )) ! !) * "，*)#$（ #，$ ! "，

#，$，%，&，’）为 )) 矩阵对应位置的元素 ( 根据各向异

性材料剪切模量的定义，剪切模量与弹性柔顺系数

的关系为［+］

%#$ ! "
*)##

( （%）

%#$（ # ! &) ，’) ，%) ；$ ! ’) ，%) ，&)）为各个晶向方向上的

剪切模量，且 *)##（ # ! %，&，’）( 同样，由各向异性材料

,-.//-0 比的定义，则正应力为 %) 方向的 ,-.//-0 比为

+#% !
*)#"
*)""

， （&）

其中，*)#"（ # ! #，$）为 对 应 位 置 的 弹 性 柔 顺 系 数 (
同理，可 以 得 到 正 应 力 分 别 为 &) 和 ’) 方 向 上 的

,-//.-0 比 (

$ 1 临界厚度的理论分析

衬底 234056 晶体的位错密度在 "7%—"7& 89* #

数量 级，假 定 衬 底 中 的 螺 旋 位 错 是 形 成 :;2356<
234056 界面失配位错主导因素 ( 图 " 为 234056 衬

底中螺旋位错沿〈""7〉方向，在｛"""｝滑移面上滑移，

而在 :;2356<234056 界面形成失配位错的示意图 (
图 " 中&为滑移面与表面法线间的夹角，!为外延

层中由晶格失配所致的弹性应力 ( 由于 :;2356<
234056 为闪锌矿结构，因此位错滑移方向为〈""7〉，

而滑移面为｛"""｝( 由 =>6?03［@］所提出的计算临界厚

度的理论模型可知，薄膜的临界厚度 ,8 必然满足下

列方程：

* A! A -6 ,8 /.0& ! %-#
6

%!（" *’）
B0 #,8( )- * "

# 8-/#{ &

*（" * #’）
%（" *’ }） C%

-#
/

%!
B0 #,8( )-

，（’）

其中，!为外延层中的弹性应力，-6 和 - / 分别为

D?>;6>/ 矢量中刃位错和螺旋位错组分 (%和’分别

为外 延 层 的 剪 切 模 量 和 ,-.//-0 比 ( -6 和 - / 与

D?>;6>/ 矢量的关系分别为

-6 ! E -8-/(， （FG）

- / ! E -/.0(， （FH）

其中，(是位错线与 D?>;6>/ 矢量间的夹角，- 为位

错 D?>;6>/ 矢量，且 - ! .!#<#，. 为外延层的晶格参

数 ( 对于具有闪锌矿结构的 :;2356<234056 体系，(
! ’7I( 对于在任意晶轴方向上的异质外延，一般可

以用双轴应力模型来研究薄膜<衬底异质结构的应

力和应变状态 ( 双轴应力模型的边界条件为

!%) ，!&) ，#%)&) " 7， （+G）

!’) ，#&) ’) ，#’) %) ! 7， （+H）

"%) ，"&) ，"’) ，$’) %) ，$&) ’) " 7， （+8）

$%) &) ! 7 ( （+3）

再根据（#）式以及弹性参数，可得到不同晶格失配

下，外延层中弹性应力!( 同时，又由于 :;2356<
234056 位错滑移方向为〈""7〉，而滑移面为｛"""｝，因

此，运用（%）式可得到在｛"""｝滑移面内，〈""7〉滑移

方向上的剪切模量 ( 同样，也能得到〈"""〉方向上的

,-.//-0 比 (

图 " :;2356<234056 界面失配位错形成示意图

%1 结果与讨论

图 # 给出了位错滑移面与 :;2356 外延薄膜表

面的 交 线 及 弹 性 应 力 方 向 ( 对 于 J,KL:;2356<
234056 薄膜，生长方向为［"""］，位错滑移面与薄膜
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表面的交线见图 !（"）所示，各个滑移面与表面法线

的夹角均为 #$%&’#()，这与文献［#*］中所讨论的

+,-../"0+/ 线平行于〈##*〉方向是一致的 1 在室温下，

234567# 8 !9:!;< 薄膜的晶格参数与组分的关系为

"=+0（!）> ?%&?#(? @ *%*#$$$!， （$）

其中 ! 为 9: 组分 1 由于 679:;<A9:BC;< 是在高温

下生长（&?* D左右），所以高温下 679:;< 薄膜的晶

格参数为

"=+0（!，#+"E）> "=+0（!）# @!
#+"E

(** F
!=+0（#）:( )# ，

（#*）

其中，!=+0（#）为 679:;< 薄膜的热膨胀系数，#+"E 是

薄膜的生长温度（单位为 F）1 由于 9:;< 的热膨胀

系数和 67;< 的热膨胀系数非常接近，因此取 9:;<
的热膨胀系数作为 679:;< 的热膨胀系数 1 9:;< 的

热膨胀系数取自文献［##］中的数据，并采用多项式

拟合出表达式 1 而 9:# 8 $BC$;< 的晶格参数与组分和

热膨胀系数的关系为［##］

"+G0（$，#+"E）>（? 1&H#(I 8 *1(’H!I$）

J # @!
#+"E

(** F
!+G0（#）:( )# ，（##）

其中!+G0（#）为 9:BC;< 的热膨胀系数 1 由于 9:BC;<
晶格参数与组分呈线性关系，在此假定!+G0（#）也与

组分呈线性关系 1 BC;< 的热膨胀系数的数据取自文

献［#!］，同样，采用多项式拟合出表达式 1 因此，在

生长温度下外延层完全匹配于衬底时，外延层的水

平应变为

"" >
"+G0（$，#+"E）8 "=+0（!，#+"E）

"=+0（!，#+"E）
1 （#!）

在计算 679:;< 外延层临界厚度时，67;<，9:;<
和 BC;< 的弹性参数以及弹性参数与温度的关系均

取自文献［&］1 同时，假定 679:;< 和 9:BC;< 的弹性

参数与组分均呈线性关系 1 另外，假定 234 生长温

度为 &?I D，则 679:;< 外延薄膜临界厚度的计算结

果见图 ( 1 可见，679:;< 外延薄膜的临界厚度依赖

于 9:BC;< 衬底和 679:;< 薄膜组分变化，这是因为

两者组分变化将引起外延层应变状态的改变 1 从图

( 也可看到，对于一定厚度、确定组分的 679:;< 薄

膜，要确保 679:;<A9:BC;< 无界面失配位错，则要求

679:;< 组分在一个微小的范围内波动 1 图 & 给出了

67# 8 !9:!;<A9:# 8 %BC%;<［###］薄膜临界厚度的等高

线，从图中可得到 679:;< 组分的波动范围 1 例如，

对于 679:;< 外延薄膜厚度分别为 #，! 和 #*!= 时，

图 ! 位错滑移面与 679:;< 外延薄膜表面的交线及弹性应力方

向 （"）［###］晶向，（K）［!##］晶向

图 ( 67# 8 ! 9:!;<A9:# 8 % BC%;<［###］薄膜的临界厚度与薄膜组

分的关系

679:;< 薄膜的组分波动范围分别为 L *%*(’，L *%*!
和 L *%**I 1 因此，要确保 679:;<A9:BC;< 界面无失

配位错，必须严格控制 679:;< 薄膜的组分 1 同样，

对于 679:;< 外延薄膜厚度分别为 #，! 和 #*!= 时，

679:;<A9:BC;< 界面不出现失配位错的条件是衬底

9:BC;< 的组分波动必须分别在 L #%?!IM，L *%$M
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和 ! "#$$%&范围内，可见衬底 ’()*+, 的组分波动

范围相当小 -所以，要使 ./’(+,0’()*+, 界面无失配

位错，也必须准确控制 ’()*+, 的组分 - 另外，从图 1
中也可看到，’()*+, 衬底和 ./’(+, 薄膜的组分波

动范围与两者的组分 !，" 无关 -

图 1 ./2 3 "’("+,0’(2 3 !)*!+,［222］薄膜临界厚度的等高线

对 于 4567./’(+,0’()*+, 薄 膜，生 长 方 向 为

［$22］，位错滑移面与薄膜表面的交线见图 $（8）所

示 - 由图可见，在〈$329〉和〈$392〉方向上，滑移面与表

面法线的夹角均为 $:#2$%%;，而对于〈2"23 〉方向，滑

移面与表面法线的夹角则为 ";- 由文献［29］可知，

对于 ./’(+,［$22］薄膜，<=>??@AB<@ 线平行于〈$3 29〉

和〈$392〉方向，且这两个方向比〈2"23 〉方向更加容易

形成失配位错 - 在〈2"23 〉方向，由于没有剪切力，因

此在该方向形成位错应归因于其他机制 - 由于制备

工艺不同，4567./’(+,［$22］样品的晶格参数与组

分关系为［21］

#C<B（"）D E-1E2E: F "-"2G:1" - （29）

运用位错滑移理论，计算所得的 ./’(+,［$22］薄膜

临界厚度与薄膜组分的关系见图 % - 计算所用的弹

性参数也取自文献［1］，假定 456 的生长温度为 2:%
H - 同样可看到，./’(+, 外延薄膜的临界厚度也依

赖于 ./’(+, 外延薄膜和 ’()*+, 衬底组分的变化，

并且要确保 ./’(+,0’()*+, 界面无失配位错，也要

求薄膜和衬底的组分均在微小的范围内波动 - 图 E
为 ./’(+,0’()*+,［$22］薄膜临界厚度的等高线，从

图中可得到 ./’(+, 和 ’()*+, 组分的波动范围 - 对

于 ./’(+, 外延薄膜厚度分别为 2，$ 和 2"!C 时，

./’(+,0’()*+, 界面不出现失配位错的条件是衬底

’()*+, 的组分波动范围分别为 ! 2#1I%&，! "#:&
和 ! "#$&- 而对于相同厚度的 ./’(+, 外延薄膜，

当界面无失配位错时，./’(+, 薄膜的组分波动范围

则分别为 ! "#"$G，! "#"2% 和 ! "#""1 -

图 % ./2 3 "’("+,0’(2 3 !)*!+,［$22］薄膜临界厚度与薄膜组分

的关系

图 E ./2 3 "’("+,0’(2 3 !)*!+,［$22］薄膜临界厚度的等高线

在实验中发现，大多数 ./’(+,0’()*+, 外延样

品在界面处均有失配位错，这是因为 ./’(+, 外延薄

膜的厚度为 2"!C 左右，远大于临界厚度所致，根本

原因是衬底 ’()*+, 的组分已超出所允许的波动范

围 - 一般的 ’()*+, 单晶是采用 5=J(/CA* 法制备的，

由于 )* 的分凝系数较大，因此 ’()*+, 单晶中 )* 组

分很难准确控制 - 而根据上述计算结果可知，要使

./’(+, 外延薄膜的厚度小于其临界厚度，则要求

’()*+, 的组分波动在一个很小的范围内 - 另外，在

./’(+, 薄膜临界厚度的理论计算过程没有考虑组

分的互扩散，这对 4567./’(+, 而言，由于生长温度

很低，理论计算结果能够准确反映实际情况，而对于

KL67./’(+,，理论计算结果与实际情况将有一定的

偏离 - KL67./’(+, 工艺的组分互扩散，在一定程度

上将减小 ./’(+,0’()*+, 界面处的晶格失配，亦即

I2:%2$ 期 王庆学等：./’(+, 外延薄膜临界厚度的理论分析



实际临界厚度将比理论计算结果偏大，同时衬底

!"#$%& 组分所允许的波动范围也将比理论计算结

果偏大 ’ 但是，由于组分互扩散对晶格失配的影响

很小，对于 ()*+,-!"%&，临界厚度的理论计算结果

与实际情况的偏差不会很大 ’

. / 结 论

本文基于任意坐标系内应力与应变的关系、晶

体弹性理论和位错滑移理论，研究了生长方向分别

为［000］和［100］晶向，,-!"%& 外延薄膜临界厚度与

!"#$%& 衬底中 #$ 组分和 ,-!"%& 外延层中 !" 组分

的关系 ’ 结果表明，,-!"%& 外延薄膜临界厚度依赖

于 !"#$%& 衬底中 #$ 组分和 ,-!"%& 外延层中 !" 组

分的变化 ’ 对于厚度为 02!3，生长方向为［000］晶

向的 ()*+,-!"%& 薄 膜，要 确 保 ,-!"%&4!"#$%& 无

界面失配位错，前提条件是 !"#$%& 衬底中 #$ 组分
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