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硅基锗薄膜选区外延生长研究∗

汪建元† 王尘 李成 陈松岩

(厦门大学物理学系半导体光子学研究中心, 厦门 361005)

( 2015年 1月 16日收到; 2015年 3月 10日收到修改稿 )

利用超高真空化学气相沉积系统, 基于低温Ge缓冲层和选区外延技术, 在Si/SiO2图形衬底上选择性外

延生长Ge薄膜. 采用X射线衍射、扫描电镜、原子力显微镜、拉曼散射光谱等表征了其晶体质量和应变等参数
随图形尺寸的变化规律. 测试结果显示, 位错密度随着图形衬底外延窗口的尺寸减小而减少, Ge层中的张应
变随窗口尺寸的增大先增大而后趋于稳定. 其原因是选区外延Ge在图形边界形成了 (113)面, 减小了材料系
统的应变能, 而单位体积应变能随窗口尺寸的增加而减少; 选区外延厚度为 380 nm的Ge薄膜X射线衍射曲
线半高宽为 678′′, 表面粗糙度为 0.2 nm, 表明选区生长的Ge材料具有良好的晶体质量, 有望应用于Si基光电
集成.

关键词: 超高真空化学气相沉积, 选区外延, 锗
PACS: 81.15.Gh, 78.55.Ap, 68.55.–a DOI: 10.7498/aps.64.128102

1 引 言

Ge材料由于具有比硅材料更高的电子和空穴
迁移率、更低的禁带宽度以及其晶格常数与 III-V
族半导体材料相匹配等优点, 引起了人们的广泛
关注. 近年来, Ge材料由于其与Si器件工艺兼容
性好, 被广泛应用于近红外光电领域, 如用作外延
III-V族多结太阳能电池的衬底材料、硅基Ge波导
光电探测器等 [1−3]. 然而, 由于Si和Ge的晶格失
配较大, 达到 4.2%, 在Si上直接外延纯Ge材料将
引入大量的失配位错, 并使表面粗糙. 高的位错密
度将增加器件的漏电流, 降低器件的性能; 粗糙的
表面将增加器件制作的工艺难度. 所以, 减少位错
密度和降低表面粗糙度成为外延生长高质量Si基
Ge材料的关键.

为了在Si衬底上异质结外延出高质量的Ge
层, 文献报道了许多方法和技术, 比如组分渐变
SiGe缓冲层技术 [4]、低温Ge缓冲层技术 [5,6]、选区

外延技术 [7]和高低温循环热退火等 [8]. 其中组分
渐变SiGe缓冲层技术, 工艺复杂且生长材料过渡

层较厚, 不太适合小尺寸集成器件的研制; 而低温
Ge缓冲层技术工艺比较简单, 过渡层薄, 材料表面
平整, 成为目前Si基Ge材料生长的主要方法. 然
而基于低温Ge 缓冲层外延的Si 基Ge材料的位错
密度仍然偏高, 需要增加循环退火过程进一步减小
位错, 会引起Si-Ge界面互扩散. 另一种减小位错
的方法是采用纳米尺度的图形衬底, 通过图形衬底
对穿透位错的终结, 获得低位错密度的Ge材料 [9].
而实际应用中常常需要较大面积的选区外延以实

现器件的单片集成, 目前对选区外延的研究仍很
少. 本文采用超高真空化学气相沉积 (UHV/CVD)
方法在Si/SiO2图形衬底上生长高质量Ge材料, 结
合低温缓冲层和选区外延技术, 研究了位错密度和
应变随图形衬底外延窗口尺寸的变化规律, 获得了
较高质量的选区外延Ge薄膜.

2 实 验

本文利用UHV/CVD系统制备样品. 系统的
本底真空度可达 1 × 10−7 Pa, 配有反射式高能电
子衍射仪原位实时观测生长过程, 生长气源为高

∗ 国家自然科学基金 (批准号: 61474094)和国家重点基础研究发展计划 (批准号: 2012CB933503)资助的课题.
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纯GeH4. Ge选区外延生长的工艺流程如图 1所
示: 厚度为 550 µm的N型Si (100)衬底经过RCA
标准清洗后, 传入高温热氧化炉中, 在 1150 ◦C
下, 热氧化生成 800 nm左右的SiO2, 而后对样品
光刻出窗口; 以光刻胶作掩膜, 用CHF3对样品窗

口处的SiO2进行反应离子刻蚀直至露出Si表面,
用丙酮去除光刻胶; 将制备好的图形衬底再进行
RCA标准清洗后传入生长室, 缓慢加热衬底至
1000 ◦C进行脱氧, 去除Si表面的本征氧化层; 脱
氧结束后, 衬底降温到生长温度即可开始生长Ge

薄膜. 用于选区外延的Si/SiO2图形衬底是尺寸

从 2 µm变化至 100 µm的正方形阵列和大尺寸图
形 (600 µm × 1200 µm), 生长结构为: 先在 330 ◦C
生长约 80 nm的低温Ge缓冲层, 然后将温度升
至 600 ◦C, 生长 300 nm的高温Ge层. 通过扫描
电子显微镜 (scanning electron microscope, SEM),
X射线衍射 (X-ray diffraction, XRD)、原子力显
微镜 (atomic force microscope, AFM)、拉曼散射
谱 (Raman)对样品的结构和表面形貌进行了测试
表征.

N-Si(100) 

SiO2

1. RCA

2. 

1.

2. RCA

Ge
1.

2.

SiO2 SiO2 SiO2 SiO2 SiO2

SiO2 SiO2

N-Si(100) N-Si(100) 

N-Si(100) N-Si(100) N-Si(100) 

图 1 Ge选区外延工艺流程图

Fig. 1. Process flow used for the selective epitaxial Ge.

3 结果与讨论

为了研究外延过程中不同尺寸外延窗口对

位错的限制作用, 测试了不同尺寸正方形外延
窗口样品的SEM形貌, 并统计了位错密度, 结
果如图 2和图 3所示. 从图 2和图 3可见, 位错密
度随着外延窗口尺寸的减小而减小, 在外延窗
口尺寸为 10 µm × 10 µm情况下, 位错密度只有

2.3 × 106 cm−2, 说明小尺寸窗口更容易限制位错
并外延生长出更高质量的Ge薄膜. 小尺寸窗口
内生长Ge, 穿透位错更易传播到窗口SiO2边墙而

淬灭.
采用拉曼散射光谱对不同尺寸正方形窗口内

生长的Ge外延层的应变进行了表征, 根据拉曼频
移与应变的关系ω (cm−1) = 300.6—400ε//计算了
Ge层中的应变, 并绘制了应变随外延窗口尺寸的
变化曲线, 如图 4所示. 从图 4可以看出, 经过低高

20 mm

图 2 不同尺寸正方形外延窗口处位错坑分布情况的

SEM图
Fig. 2. SEM graph of dislocation pits of the selective
epitaxial Ge sample with various square shapes.
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图 3 位错密度随正方形窗口尺寸分布

Fig. 3. The dislocation density of the selective epitax-
ial Ge as a function of square shape size.
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温Ge外延后, Ge层中的应变状态都是张应变. 在
Si衬底上高温生长Ge薄膜, 由于Ge的热膨胀系数
比Si的热膨胀系数大, 当Si/Ge薄膜一起从高温冷
却到室温时, Si衬底晶格收缩得比Ge薄膜慢, 对
Ge 薄膜产生的张力作用阻碍了Ge晶格的收缩, 在
Ge层中产生了张应变, 张应变随窗口尺寸的增大
先增大后趋于稳定. 对这种变化规律可以做如下解
释. 在外延过程中, 薄膜表面起伏或者窗口边缘形
成高指数晶面 (如形成 (113)面)都能一定程度地释
放应力, 减小了外延材料系统的应变能. 形成高指
数晶面后材料系统单位体积减少的应变能Er可以

用下式表示 [10,11]:

Er = 2c

[(
h

s

)
ln

( s

h
e3/2 tan θ

)
+

(
h

t

)
ln

(
t

h
e3/2 tan θ

)]
, (1)

式中, s和 t分别为外延窗口的宽度和长度, 本文中
s = t; c = σ2

b(1 − vSi)/2πGSi, 其中, σb为无图形

平面Ge薄膜的双轴应力, vSi和GSi分别为Si (100)
衬底的泊松比和剪切模量. 由 (1) 式可以得到, 单
位体积内应变能的减少量随外延窗口尺寸的增加

呈现先急剧减小后稳定不变的趋势, 这个趋势与
图 4中的变化规律是相符的, 也就是说, 图形尺寸
越小, 单位体积应变能减少得越多, 薄膜弛豫度越
高, 应变越小.

/µm
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图 4 Ge层中应变随正方形窗口尺寸的变化
Fig. 4. The strain of the selective epitaxial Ge as a
function of square shape size.

另外, 我们对外延生长样品的截面进行了
SEM测试表征, 如图 5所示, Ge外延层的总厚度
约为 380 nm. 在生长窗口靠近SiO2边墙处, 形成
了 (113)面, 其与衬底的夹角为 25.2◦, 小平面的形
成是由系统的表面能和应变能相互平衡作用的结

果. 在SiO2掩膜层上没有看到Ge 的生长, Ge材料
很好地选择性外延在窗口中, 这非常有利于后续各
种器件的制备.

Ge

SiO2

(113) 

25.2O

N-Si(100) 

200 nm

图 5 样品横截面的 SEM扫描图
Fig. 5. Cross section SEM graph of the selective epi-
taxial Ge.

为了分析样品的晶体质量, 测试了样品
Ge(004)面和 (224)面的XRD曲线,如图 6所示. 从
图 6可以得到衬底Si 的峰位和Ge层的峰位; Ge
衍射峰的半高宽为 678′′, 在Ge层厚度较薄, 仅为
380 nm情况下, 这是一个相对较低的值, 说明选
区外延的Ge薄膜具有较高的晶体质量 [12]; 结合
Ge(004)和Ge(244)衍射峰, 计算得到该样品外延
Ge层中的张应变约为 0.19%. 由于外延样品包含
多个尺寸图形, 其中较小尺寸图形 (< 100 µm2)所
占比例约为 10%, 大尺寸图形 (600 µm × 1200 µm)
所占比例为 90%, XRD测试的结果为各个图形衬
底上外延的Ge薄膜的平均值, 主要取决于大图形
衬底上外延的Ge薄膜应变. 由于大图形衬底上
Ge层的应变和无图形平面衬底上的应变几乎相同,
(113)面的形成对应变的影响可以忽略, 应变主要
是由Ge与Si之间热膨胀系数失配造成的. 图 7是
样品的选区外延窗口中外延Ge的AFM 表面形貌
图,可以看到样品的表面非常平整,在2 µm×2 µm
的扫描范围内, 表面粗糙度RMS仅为0.2 nm.
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图 6 样品的XRD摇摆曲线

Fig. 6. XRD pattern of the selective epitaxial Ge.
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图 7 (网刊彩色)样品的AFM表面形貌图
Fig. 7. (color online) AFM image of the selective epi-
taxial Ge.

4 结 论

本文采用UHV/CVD设备, 结合低温Ge缓冲
层和选区外延技术, 在图形Si/SiO2衬底上外延生

长Ge薄膜. SEM测试结果表明, 位错密度随着图
形衬底外延窗口的尺寸减小而减少, 小尺寸的窗
口有利于位错的湮没. Ge层中的张应变随窗口尺
寸的增大先增大后趋于稳定, 这是由于选区外延后
Ge 形成了 (113)面, 材料系统单位体积应变能随窗
口尺寸的增加而减少的结果. XRD, SEM测试结
果表明, 选区外延生长的Ge材料具有良好的晶体
质量, 且表面平整, 粗糙度只有 0.2 nm. 该材料将

有望应用于Si基集成高速电子和光电子器件.
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Abstract
According to low temperature Ge buffer layer and selective area epitaxy technology, we selectively grow Ge film

on patterned Si/SiO2 substrate using ultra-high vacuum chemical vapor deposition. By using X-ray diffraction (XRD),
scanning electron microscope, atomic force microscopy and Raman scattering spectrum, we obtain its crystal quality
and the laws of stress and other parameters varying with shape size. The results show that threading dislocation density
decreases with shape size decreasing. Moreover, the tensile strain of Ge layer first increases and then turns stable with
the increase of shape size, which can be attributed to the formation of (113) facet during Ge selective area growth. The
formation of (113) facet reduces the strain energy of epitaxial material system, and the reduction of strain energy per
unit volume decreases with increasing the shape size. The root-mean-square surface roughness of the Ge epilayer with a
thickness of 380 nm is about 0.2 nm, the full-width-at-half maximum of the Ge peak of the XRD profile is about 678′′.
It is indicated that the selective area epitaxial Ge layer is of good quality and will be a promising material for Si-based
optoelectronic integration.
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