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通过衬底材料和外延材料的交替生长方式制备出多层排列的自组装量子点超晶格结构 *这些埋置量子点的应
力+应变场影响着它们的光电性能、压电性能以及力学稳定性 *基于各向异性弹性理论的有限元方法，研究了埋置
金字塔形应变自组织 ,-+./半导体量子点的应力+应变分布以及流体静应变和双轴应变分布，并与非埋置量子点的
应力+应变分布做了比较，指出了它们之间的异同以及覆盖层对量子点应力+应变分布的影响 *
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" A 引 言

半导体量子点由于其特有的量子效应在新一代

光电器件的研制方面具有很大的前景，用半导体量

子点材料制备出来的纳米光电器件具有超高速、超

高频、高集成度、高效低功耗和极低的阈值电流密度

等特点，因此量子点在未来的纳米电子学、光学和光

电集成等方面都有极高的应用价值［"—’］*通过衬底
材料和外延材料的交替生长方式已制备出垂直排列

的自组装量子点超晶格结构［)，0］，这些埋置量子点

的应力+应变场对它们光电性能、压电性能以及力学
稳定性的影响已有很多报道［B—"$］*例如，,<?6/89 和
C/66/?［B］对两种材料体系 D8!,5" E ! F?+,5F? 和 ,-! +
./" E !研究了埋置量子线排列的力学稳定性和电子

性能 * ,G=8H4588等［&］对 D8F?+,5F?估计了 D8F?量子
点应变诱生的光学声子和带隙的相对移动 *这些理
论分析与实验结果相符［B，&］* I5J/-?［"%］研究了量子点
结构应变诱生的压电场 *应变场在制备自组装紧密
层排与垂直排列量子点超晶格结构也有重要的作

用［"#，"’］*从这些研究结果可以看出，研究量子点中
的应力+应变场对于量子点的生长及它们的物理性
能都是非常重要的 *
计算由晶格错配引起的量子点应力+应变分布

的方法主要有数值有限元法［")—"&］，原子模拟方

法［"(，#%］和解析连续力学方法［#"］*原子模拟方法基于
球和弹簧模型，用原子间的少体势描述应变能，通过

最小化应变能得到应变场，经验势或量子力学

.@;GKH/89-G方程用于计算 *由于需要大量的原子用
于模拟，使得原子模拟方法的计算量过于浩大，目前

仅限于小体系量子点 *解析连续力学方法是把量子
点作为衬底中的夹杂来处理，通过在整个夹杂体积

上积分 ,G--8函数得到由于量子点与衬底之间的晶
格错配产生的应力+应变场 *然而，这种积分仅适用
于一些简单形状的夹杂 *与这两种方法相比，有限元
方法计算量子点的应力+应变场更为有效，能处理任
何大小、任何几何形状的量子点结构 *我们基于各向
异性弹性理论的有限元方法研究了埋置金字塔形

,-+./半导体量子点内的应变+应力分布及流体静应
变与双轴应变分布，并与无覆盖层的量子点应力+应
变分布［"&］做了比较，指出了它们之间的异同以及覆

盖层对量子点应力+应变分布的影响 *

# A 几何模型和本构方程

根据分子束外延实验技术和透射电子显微镜的

观测［##，#$］，我们考虑异质外延 ,-+./量子点体系，其
几何模型如图 " 所示 *模型下方是 ./ 衬底，上面覆
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盖着 !"浸润层，浸润层的厚度取为 #
$ !!"，约为 $个

单原子层，浸润层上面是一个 !"金字塔形量子点，
量子点的上方覆盖着一层厚度为 %& ’(的 )* +量子
点的高为 "，底边长为 #，高宽比为 $ , " - # +金字塔

（量子点）的体积 %. ,
#
% #$ " , #

% #% $ +我们取 %. ,

/0& ’(%，但高宽比 $ 可以自由变化 +

图 # 埋置金字塔形量子点几何模型

由于衬底材料的晶格常数 !)*与外延材料晶格

常数 !!"不同，使得异质外延量子点体系具有错配

应变或称本征应变!(
&& ,!(

’’ ,!(
(( ,!& )（ &，’，(），!(

*+

, &（ *! +）（这里假定界面上没有衬底与外延材料混
合，坐标原点位于 !"-)* 浸润层与衬底界面中心），
其中晶格错配!& ,（ !)* 1 !!"）-!)*，)（ &，’，(）是量
子点特征函数，即坐标位于外延材料 !"内时为 #，
位于材料 )*内时为 & +我们的理论分析基于量子点
体系的线弹性理论 +
异质外延体系生长过程的应变!*+为弹性（弛

豫）应变!"
*+与错配应变!(

*+之和，即

!*+ ,!"
*+ 2!(

*+ （ *，+ , &，’，(）+ （#）

应变!*+与位移 ,* 的关系为

!*+ , #
$
!,*

!&+
2!

,+

!&( )
*

+ （$）

应力"*+与应变!*+的关系通过立方晶系的本构方程

表征，即

"** ,（-## 1 -#$）!** 2 -#$!3，

"*+ , -//!*+ （ * ! +），
（%）

其中流体静应变!3 ,!&& 2!’’ 2!((，-##，-#$，-//是

弹性常数 +表 #给出了 )*和 !"的晶格常数与弹性

常数值 +

表 # )*和 !"的晶格常数与弹性常数［$/］

晶格常数-’( -## -#&##45 -#$ -#&##45 -// -#&##45

)* &60/%&0 #6707/ &67%8/ &6980#

!" &6070: #6$/& &6/#% &67:%

把方程（#）代入方程（%），得到

"*+ ,""
*+ 2"(

*+ + （/）
这里弹性（弛豫）应力

""
** ,（-## 1 -#$）!"

** 2 -#$!"
3，

""
*+ , -//!"

*+ （ * ! +），
（0）

式中

!"
3 ,!"

&& 2!"
’’ 2!"

(( +
错配应力

"(
** ,（-## 2 $-#$）!& )（&，’，(），

"(
*+ , & （ * ! +）+

（7）

不计体力时，量子点体系弹性变形的平衡方

程为

!""
*+

!&+
, &+ （9）

这里重复指标表示求和 +由方程（/）—（9），平衡方程
可表示为

!"*+

!&+
1（-## 2 $-#$）!&

!)
!&*

, &+ （:）

边界条件是外表面应力自由，即

"*+.+ , &， （8）
其中 ! ,（.&，.’，.(）是表面外法向单位矢量 +
从所产生的力学效应看，方程（:），（8）表明错配

应变相当于在外延材料内所施加的体力 +确定量子
点应力、应变与应变能分布就归结为在边界条件（8）
下求解方程（:）+

% 6 量子点应力应变分布的有限元分析

根据上述量子点几何模型、平衡方程和边界条

件，考虑到由于特征函数 )（ &，’，(）在界面上的不
连续性所导致数学处理上的困难，我们这里采用所

谓的赝热膨胀 法［$0，$7］，使用商用有限元程序

;<)=)［$9］对不同高宽比金字塔形量子点的应力、应
变和应变能进行了系统详尽的有限元分析计算 +在
衬底底面施加固定位移边界条件，衬底的厚度取作

#&& ’(，这样的尺度足以把衬底上方及量子点、覆盖
层作为“远场”考虑，即衬底底面的边界条件对有限
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元计算结果几乎没有影响 !其余各边界面施加应力
自由边界条件 !对量子点及浸润层，把 "#$%&的晶格
错配 ’(’)当作 !，"，# 三个方向的热膨胀系数，衬底
的热膨胀系数设为零，把整个量子点体系 "#$%& 的
温度升高 * +，这就形成了有限元计算模型的应变
载荷（实质上在 "# 中施加了等价的错配应变），这
样的赝热膨胀方法与求解方程组（,），（-）等价 !根据
量子点体系几何模型特征与材料晶体结构特点，在

有限元计算中我们在衬底部分采用 ,节点六面体单
元，网格划分自上而下由密逐渐变疏；在量子点及邻

近界面部分采用 ,节点四面体单元对模型进行网格
划分，网格划分较密，以适应量子点各单元变形的协

调性 !这里采用 ,节点单元，就是以二次多项式作为
插值函数逼近位移函数，从而保证了位移函数及应

变函数（位移函数的一阶导数）乃至应力在单元界面

上的连续性 !这样，只要单元网格的尺度足够小，就
能满足所需的计算精度要求，避免了选取网格对计

算的敏感性 !这里，我们以界面上的应变能密度（最
大应变能密度）的误差小于 ./作为收敛判据 !为了
便于和非埋置量子点体系应力$应变分布情况［*,］进
行比较，这里仅给出体积为 ).’ 012、高宽比为 ’(*,
时量子点应力$应变分布 !
图 3是过量子点底面中心沿［*’’］方向应力!!!

分布曲线，该应力的定性特征与非埋置情形时相似，

都表现为压应力，其大小沿着［*’’］方向由浸润层的
侧边界向里逐渐增大，在量子点底部边缘处达到最

大值，在量子点内部又逐渐减弱 !相对于非埋置情
况，埋置量子点底部边缘处的压应力要小 3)/左
右，且在量子点内部应力减弱很快 !

图 3 过量子点底面中心沿［*’’］方向应力!!!分布曲线

图 2给出过量子点底面中心沿［*’’］方向应变

"!!分布曲线，此应变的特征是压应变，其大小沿着

［*’’］方向由浸润层的侧边界向里逐渐增大，并在量
子点底部边缘处达到最大值，在量子点内部又逐渐

减小，定性特征与非埋置情形类似 !但与非埋置量子
点的应变分布相比，埋置量子点最大应变要小 3’/
左右 !

图 2 过量子点底面中心沿［*’’］方向应变"!!分布曲线

图 )是从衬底底部沿［’’*］方向通过量子点顶
点直到覆盖层顶部的正应力!##分布曲线 !从图 )可
以看出，在衬底底部和覆盖层顶部区域应力的变化

很小，趋近于零，在接近于浸润层时应力急剧增大，

在衬底和浸润层的界面处压应力达到最大，其后在

量子点内部沿其生长方向逐渐减弱 !值得注意的是，
该应力在量子点内部，埋置量子点是压应力，而非埋

置量子点是张应力，这就是覆盖层对量子点应力的

一个明显影响 !

图 ) 过量子点顶点沿［’’*］方向正应力!##分布曲线

图 .是从衬底底部沿［’’*］方向通过量子点顶
点直到覆盖层顶部的正应变"##分布曲线，在衬底内

应变的趋势比较平缓 !如图 .所示，在界面附近有一
很大的突变，应变从张应变急剧地变成压应变 !之后
沿量子点的生长方向逐渐减弱，趋于平缓 !
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图 ! 过量子点顶点沿［""#］方向正应变!!!分布曲线

图 $和图 % 分别是从衬底底部沿［""#］方向经
过量子点顶点一直到覆盖层顶部的应力"""和应变

!""分布曲线 &从图 $ 和图 % 可以看出，在接近衬底’
浸润层界面处的应力’应变也急剧突变，在此界面处
压应力’应变达到最大值，之后沿着量子点的生长方
向，在量子点内部应力和应变都逐渐减弱 &在衬底和
覆盖层内，两者变化比较平缓 &

图 $ 过量子点顶点沿［""#］方向正应力"""分布曲线

通过对以上应力’应变分布曲线的分析和比较
可知，应力’应变的变化主要集中在浸润层和量子点
内，衬底和覆盖层内的变化较小 &与非埋置量子点体
系相比较，埋置量子点体系的最大压应变（压应力）

同样出现在量子点侧边与浸润层的交界处，两者应

力’应变分布有着相似的变化规律 &但是在同一体
积、同一高宽比的情况下，埋置量子点内的压应变较

非埋置情形相对要小 &由此可见，当量子点生长完成
之后，在量子点上覆盖层的生长过程中，量子点体系

进一步发生了应变弛豫 &
流体静应变!( )!"" *!## *!!!和双轴应变!+ )

图 % 过量子点顶点沿［""#］方向正应变!""分布曲线

!!! ,（!"" *!##）’-，这两种应变对电子的势能曲线和
光波的分立性以及空穴状态起着决定性的作用，因

此流体静应变和双轴应变的分布趋势对于研究量子

点器件的光电性能是非常重要的 &图 .是从衬底底
部沿［""#］方向通过量子点顶点一直到覆盖层顶部
的流体静应变!( 和双轴应变!+ 分布曲线 &在衬底
内两者的变化很平缓，在衬底和浸润层的界面附近

!( 和!+ 都达到最大值，此时的!( 为压应变，!+ 为

张应变 &此后在量子点内逐渐减弱，在覆盖层内趋于
平缓，大小与在衬底内基本一致 &在量子点内部，埋
置与非埋置量子点的这两个应变的变化特征基本一

致，所不同的只是大小的差异，其最大值分别相差约

/"0和 1"0 &

图 . 过量子点顶点沿［""#］方向流体静应变和双轴应变

12 结 论

基于各向异性弹性理论的有限元方法，研究了

埋置金字塔形应变自组织 34’56半导体量子点的应
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力!应变分布以及流体静应变和双轴应变分布，并与
非埋置情况下的应力应变分布进行了详细比较 "结
果表明，两者的应力!应变有着相似的变化规律，应
变（应力）的变化主要集中在浸润层和量子点内，衬

底和覆盖层内的变化很小 "相比于非埋置量子点，埋
置量子点应力!应变相对要小 "由此可知，当量子点
生长完成之后，在其后覆盖层的生长过程中量子点

进一步发生了应变弛豫 "

［#］ $%&’&()*+( $ , #--. !"#$%"$ !"# -//
［0］ 1)2)34 5，6&7893 :，;)<=+74 5，>&+7 ?，?@A)2239< B，197C D，

AE)3F+779)G 5 #--. !"#$%"$ !"$ #/HI
［/］ ,E&%%&J( B，:)=)*E :，KE)**)@E)3<) , #--L &’’( " )*+, " -$.. " "!

0I0I
［M］ :&= 5，?+E(97& 6，N34*=)77 ?，?&@E9% N，B9%97 A，;)89CE& ?

#--L &’’( " )*+, " -$.. " "% -./
［H］ O&9 P，?)4EGQ)3 $，AE97 ,，:+F)<)(E& R , #--H )*+, " /$0 "

-$.. " "& 0HM0
［.］ 5+%+=+7 S，T3988) B $，?)3(E)%% $ 1，6)33&( B 5 #--. )*+, " /$0 "

-$.. " "’ -H0
［U］ S+(%&7C T B，V&%%&( B ; #--H 1 " &’’( " )*+, " "" H.I#
［L］ S3G74=)77 ?，5*&93 P，K&=F93C > #--H )*+, " /$0 " K &! ##-.-
［-］ >+W79( B ;，1)GX > $，Y’;9&%%< N , #--H 23.$4 " !"# " 5%6 " K

%& /HU
［#I］ >)’&9( B 6 #--L 1 " &’’( " )*+, " ($ #/HL
［##］ >)’&9( B 6 #--- &’’( " )*+, " -$.. " "& M#M0
［#0］ 69&49=9<93 6，>97Q93 > Z，?G%%93 A，5@E=&4* Y S 0II/ )*+, "

/$0 " -$.. " )# #-.#I/
［#/］ [93’+( ?，19&793 \ 1 0IIM 1 " &’’( " )*+, " )& 0L#
［#M］ 6+%< ]，5J3&7CE+%8 S，,&7@8+%&*( ?，K)G93 S #--- )*+, " /$0 "

-$.. " (% /H.
［#H］ \&)+ O [，[E+G B，A+@Q)<79 > B 6，\9+7 ;，\+F+ A #--- )*+, "

/$0 " -$.. " (! H#ML
［#.］ :39* 5，K97)FF)( T，>9%)=)339 A，$743+G((& D，>GF+7 $，\)’)% B

D，\929F’39 $ #--- 1 " &’’( " )*+, " (’ #-LL
［#U］ [E+G V ?，V)7C A D，AE97 D 6，V)7C [ S 0II. 7*#% " )*+, "

#& #/#H
［#L］ A)& A D，[E+G V ? 0IIU &".3 )*+, " !#% " &’ MLM#（&7 AE&79(9）

［蔡承宇、周旺民 0IIU 物理学报 &’ MLM#］

［#-］ AG()@Q ? $，K3&44+7 , ;，B)3+( ? #--. )*+, " /$0 " K &$ ;0/II
［0I］ :&QG@E& D，5GC&& 6，5E&7*)7& : 0II# 1 " &’’( " )*+, " () ##-#
［0#］ S%)( 1 0II# 1 " &’’( " )*+, " )* /0/0
［00］ S3G74=)77 ?，AE3&(*97 B，\9497*(+’ R R，K^E393 B，K&=F93C >

#--H )*+, " /$0 " -$.. ""$ MIM/
［0/］ \&G 6 D，OG K，AE97 D 6，>&7C >，V)7C [ S 0III 1 " &’’( "

)*+, " (( HM//
［0M］ >97C [ B，[E97C $ 5 0IIM !$8#"9%:;".94 23.$4#3(（ K9&_&7C：

AE9=&@)% ‘74G(*3< ,39((）（&7 AE&79(9）［邓志杰、郑安生 0IIM 半

导体材料（北京：化学工业出版社）

［0H］ K97)FF)( T，$743+G((& D，\929F’39 $ #--- 1 " &’’( " )*+, " (’：

#-MH
［0.］ \&G ,，[E)7C D V，\G A 0II/ )*+, " /$0 " K ’(：#-H/#M
［0U］ [E)7C A 6 0IIL &<!=! ! a"（K9&_&7C ：AE&7) ?)@E&79 ,39((）

（&7 AE&79(9）［张朝晖 0IIL $R5D5 ! a" 北京：机械工业出版

社］

-LHHL期 周旺民等：埋置量子点应力分布的有限元分析



!"#"$% %&%’%#$ (#(&)*"* +# *$,%** -"*$,"./$"+#
"# ./,"%- 0/(#$/’ -+$*!

!"#$ %&’()*+’,）- .&+ ."/’()0$,） %&’( ."#’()0$1） 0+’ 2"$)0$&’3）

,）（!"##$%$ "& ’$()*+,(*# *+- .#$(/0,(*# .+%,+$$0,+%，1)$2,*+% 3+,4$05,/6 "& 7$()+"#"%6，8*+%9)": 3,4431，!),+*）

1）（;$<*0/=$+/ "& >)65,(5，75,+%):* 3+,4$05,/6，?$,2,+% ,44456，!),+*）

3）（!"##$%$ "& @(,$+($，1)$2,*+% 3+,4$05,/6 "& 7$()+"#"%6，8*+%9)": 3,4413，!),+*）

（7/8/+9/: ; <&’$&=> 1445；=/9+?/: @&’$?8=+AB =/8/+9/: ,1 *&> 1445）

CD?B=&8B
E"/ ?B&8F/:，?/GH)&??/@DG/: &’: 9/=B+8&GG> &G+(’/: I$&’B$@ :#B ?$A/=G&BB+8/? &=/ H&D=+8&B/: D> &GB/=’&B+’( (=#JB" #H ?$D?B=&B/

&’: /A+B&K+&G @&B/=+&G?，B"/ ?B=/??L?B=&+’ H+/G:? +’ B"/ D$=+/: I$&’B$@ :#B? 8&’ +’HG$/’8/ B"/+= #AB+8&G &’: A+/M#/G/8B=+8 A=#A/=B+/?
&’: @/8"&’+8&G ?B&D+G+B> N E"/ :+?B=+D$B+#’? #H ?B=/??/?，?B=&+’?，">:=#?B&B+8 ?B=&+’? &’: D+&K+&G ?B=&+’? +’ D$=+/: ?B=&+’ ?/GH)
&??/@DG/: O/L2+ ?/@+8#’:$8B#= I$&’B$@ :#B &=/ +’9/?B+(&B/: D&?/: #’ B"/ B"/#=> #H &’+?#B=#A> /G&?B+8+B> &’: &G?# 8#@A&=/: J+B"
B"#?/ #H H=//)?B&’:+’( I$&’B$@ :#B N E"/ ?&@/’/?? &’: :+HH/=/’8/ #H B"/ ?B=/??/?L?B=&+’? D/BJ//’ B"/ D$=+/: &’: B"/ H=//)?B&’:+’(
I$&’B$@ :#B?，&’: B"/ +’HG$/’8/ #H 8&A G&>/= #’ B"/ ?B=/??L?B=&+’ H+/G:? +’ I$&’B$@ :#B? &=/ (+9/’N

!"#$%&’(：I$&’B$@ :#B?，?B=/?? :+?B=+D$B+#’，?B=&+’ :+?B=+D$B+#’
)*++：P114，P,Q4.，P5QQ，5,P4.

!R=#S/8B ?$AA#=B/: D> B"/ T&B+#’&G T&B$=&G 28+/’8/ U#$’:&B+#’ #H ."+’&（O=&’B T#N ;4,4,446）N

- V)@&+G：J&’(@+’M"#$W ?#"$N 8#@

4;QQ 物 理 学 报 Q5卷


