
 

 

纳米尺度下 Si/Ge 界面应力释放机制的
分子动力学研究
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(模拟集成电路重点实验室, 重庆　400060)

(2018 年 8 月 14日收到; 2018 年 11 月 15日收到修改稿)

采用分子动力学方法研究了纳米尺度下硅 (Si)基锗 (Ge)结构的 Si/Ge界面应力分布特征, 以及点缺陷

层在应力释放过程中的作用机制 . 结果表明 : 在纳米尺度下 , Si/Ge界面应力分布曲线与 Ge尺寸密切相关 ,

界面应力下降速度与 Ge尺寸存在近似的线性递减关系; 同时, 在 Si/Ge界面处增加一个富含空位缺陷的缓

冲层, 可显著改变 Si/Ge界面应力分布, 在此基础上对比分析了点缺陷在纯 Ge结构内部引起应力变化与缺

陷密度的关系, 缺陷层的引入和缺陷密度的增加可加速界面应力的释放. 参考对 Si/Ge界面结构的研究结果,

可在 Si基纯 Ge薄膜生长过程中引入缺陷层, 并对其结构进行设计, 降低界面应力水平, 进而降低界面处产

生位错缺陷的概率, 提高 Si基 Ge薄膜质量, 这一思想在研究报道的 Si基 Ge膜低温缓冲层生长方法中初步

得到了证实.
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1   引　言

硅 (Si)基异质集成技术是目前半导体发展的

方向之一, 受到广泛的关注. 锗 (Ge)具有优异的

半导体、光学特性, 且与 Si半导体工艺完全兼容,

是理想的 Si基异质集成材料之一, Si基 Ge材料

广泛应用于 Si基异质集成技术研究, 在新型电子

器件、光电集成等领域得到了广泛关注 [1−15]. 与

Si材料相比, Ge具有高载流子迁移率、窄禁带宽

度等众多优势. 高载流子迁移率可使 Ge应用于提

升场效应晶体管 (FET)性能 , 而窄禁带宽度使

Ge具有良好的光电子特性, 可应用于 1.30—1.55 μm

波长激光的探测器制备. 此外, 在常温下, Ge与砷

化镓的晶格失配只有 0.07%, 因此可作为 Si基上

生长砷化镓薄膜材料的衬底, 从而实现 Si基砷化

镓光电器件的集成[16].

然而, Ge与 Si具有很大的晶格失配 (达到 4.2%)

和热失配, 导致 Si基 Ge薄膜材料一般具有很高的

穿透位错密度和表面粗糙度, 不利于器件制备, 且

会严重降低器件性能. 为了在 Si基上生长高质量

的 Ge薄膜, 研究人员开发了多种工艺方法来降低

位错密度和表面粗糙度, 比如: 渐变缓冲层方法[17,18]、

选区外延方法[19,20]、低温缓冲层方法以及高低温两

步生长方法[21−29]. 到目前为止, 高低温两步生长方

法结合循环退火工艺是最常用的 Si基 Ge薄膜生

长方法 . 该方法中低温层一般采用 Ge或者 Ge-

Si材料, 通过这种方法可以制备出位错密度低至

1×106 cm−2, 表面粗糙度小于 1 nm的 Si基 Ge薄

膜[28,29].

在微观层面, 科研人员在高低温两步生长方法

制备的 Si基 Ge薄膜材料的低温层中观察到了大

量的点缺陷[25,30−32], 由此推断低温层中存在的大量

点缺陷可以与位错进行作用, 吸收 Ge与 Si之间的

失配应力能量, 降低 Si和 Ge之间的应力, 从而减
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小穿透位错密度. 但少有研究低温层对位错密度影

响的理论证据, 以及失配应力受低温层的影响机

制. 本文从应力角度入手, 针对低温缺陷层对 Si/Ge

界面失配应力影响机制开展研究, 希望能从应力层

面揭示低温缓冲方法的作用本质. 基于这种思想,

采用分子动力学模拟方法, 从原子尺度上研究 Si/Ge

界面结构特征及应力特性, 从而揭示 Si/Ge界面应

力在缺陷层存在时的应力释放机制, 在此基础上建

立异质材料界面应力释放模型, 为 Si基异质材料

生长工艺优化提供参考. 本文采用分子动力学方法

模拟了不同尺度、不同缺陷密度条件下的 Si和

Ge界面体系应力分布, 研究了在微观下体系尺寸

和缺陷密度对 Si/Ge界面应力的影响规律.

2   模拟方法

采用由 Tersoff[33]提出的 Si, Ge体系经验势函

数 (简称 Tersoff势函数)进行模拟. 该势函数广泛

应用于模拟研究 Si, Ge材料的分子结构及热力学

特性, 模拟结果与实际相符[34−37].

Tersoff势函数重写为如下形式: 

Φ =
∑
i

Φi =
1

2

∑
i ̸=j

Vij ,

Vij = fC(rij)[fR(rij) + bijfA(rij)],

fR(rij) = Aij exp(−λijrij),

fA(rij) = −Bij exp(−µijrij),

fC(rij) =


1, rij < Rij ,

1

2
+

1

2
cos[π

rij −Rij

Sij −Rij
], Rij < rij < Sij ,

0, rij > Sij ,

bij = χij(1 + βi
niζij

ni)−
1
2ni ,

ζij =
∑
k=i,j

fC(rik)ωikg(θijk),

g(θijk) = 1 +
ci

2

di
2 − ci

2

di
2 + (hi − cos θijk)2

,

λij =
λi + λj

2
, µij =

µi + µj

2
, Aij =

√
AiAj ,

Bij =
√
BiBj , Rij =

√
RiRj , Sij =

√
SiSj ,

（1）

rij式中 Φ 为原子势能; 下标 i, j 和 k 为原子序号;  

为原子间距; θijk 为原子键角; 其他参数如表 1所

列, 1 Å = 0.1 nm.

本文所涉及的所有分子动力学模拟过程均采

用 Lammps软件包[38]进行. 模拟过程如下.
 

表 1    Tersoff势函数参数[33]

Table 1.    Parameters of Tersoff potential function[33].

参数 Si Ge

A/eV 1.8308×103 1.769×103

B/eV 4.7118×102 4.1923×102

λ/Å−1 2.4799 2.4451

μ/Å−1 1.7322 1.7047

β 1.1000×10−6 9.0166×10−7

n 7.8734×10−1 7.5627×10−1

c 1.0039×105 1.0643×105

d 1.6217×101 1.5652×101

h −5.9825×10−1 −4.3884×10−1

R/Å 2.7 2.8

S/Å 3.0 3.1

χSi−Ge = 1.00061　注:   .
 
 

1) 建立包含 Si/Ge界面结构的无缺陷一维简

化界面模型, 如图 1所示. 体系 x-y 方向采用周期

性边界条件, z 方向采用自然边界条件. 模拟过程

中: 体系 Si层 x-y 平面尺寸 dSi = 217 Å, 满足周

期性边界条件; 为了克服 Si和 Ge之间的晶格失配

对模型的影响, Ge层在 x-y 方向采用自然边界条

件, 同时增加一个真空层, 达到与 Si层相同的尺

寸, 真空层的厚度要大于 20 Å, 从而可以采用相同

的周期性边界条件. Ge层 x-y 方向尺寸分别为 60,

100, 140和 190 Å, 其他区域为真空层; z 方向尺寸

为 200 Å, 其中衬底 Si厚度 LSi = 80 Å, Ge厚度

LGe = 120 Å.
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GeSi
Si
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图 1    Si/Ge界面模拟示意图

Fig. 1. Schematic diagram of simulation of Si/Ge interface.
 

2) 对体系进行充分弛豫, 弛豫过程为: 先升温

到1100 K, 在1100 K下弛豫800 ps (1 ps = 10−12 s);

再降温到 300 K, 并在 300 K下弛豫 500 ps; 获得

接近平衡态的体系, 计算 Si/Ge界面两边的应力分

布. 应力计算方法[39]为: 以 Si/Ge界面为零点, 10 Å

为间隔, 将整个体系 z 方向分成若干方块, 如图 2

所示, 计算每一个方块内的平均应力, 以此作为该

方块中心处的应力值, 分析体系在 z 方向的应力

分布.
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GeSi

z

10 Å

图 2    Si和 Ge体系应力计算示意图

Fig. 2. Diagram of stress calculation of Si and Ge system.
 

3) 改变 Ge在 x-y 方向的尺寸, 重复以上步骤,

对比 Ge尺寸对 Si/Ge界面应力的影响.

4) 在 Si和 Ge材料之间引入缺陷层 (Ge), 充

分弛豫后计算界面应力变化, 分析缺陷层对 Si/Ge

界面应力释放过程的影响机制.

在模拟过程中, Ge在 x-y 方向的尺寸 (dGe)分

别为 60, 100, 140和 190 Å, 引入的点缺陷密度分

别为0.5×1021, 1.0×1021, 2.0×1021 和3.0×1021 cm−3.

模拟过程中体系温度由 Berendsen热浴法控制, 模

拟时间步长取为 1.0 fs (1 fs = 10−15 s).

3   结果与讨论

3.1    Ge 尺寸对 Si/Ge 界面应力分布的影响

首先对不同 Ge尺寸下的 Si/Ge界面应力分

布进行分析, 结果如图 3所示. 从图 3可以看出,

应力随着远离界面而迅速降低, 表明 Si/Ge界面应

力主要集中在界面附近.
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图 3    不同 Ge尺寸下 Si/Ge界面应力的变化

Fig. 3. Variation  of  stress  at  Si/Ge  interface  under

different sizes of Ge.
 

为获取 Ge尺寸对 Si/Ge界面应力下降速度

的影响规律, 计算了不同 Ge尺寸下, 应力下降到

200 MPa (与模型中衬底 Si的应力相当)的位置与

界面的间距 (LGstress), 结果如图 4所示. 从图 4结

果可以看出, 应力下降到 200 MPa的位置与界面

的间距与 Ge尺寸具有近似线性递增的关系 ,

Ge尺寸越小, 越有利于界面应力的快速释放. 随

着 Ge尺寸的增加, Si/Ge界面应力释放速度迅速

降低.

产生这一现象的内在原因是 Ge在小尺寸下

界面应力的释放机制. 在一维界面模型中, Ge利用

边界扩展的机制来释放失配应力, 应力释放速度与

边界总长度呈正比. 而界面的总应力与界面原子失

配程度以及界面的面积有关, 在原子类别一定时,

界面面积越大, 界面总应力越大. 界面应力从峰值

下降到 200 MPa的距离与界面总应力以及应力释

放速度密切相关, 总应力越大, 应力释放需要的距

离越大, 而应力释放速度越大, 应力释放需要的距

离越小, 如 (2)式所示: 

LGstress=A
Ftotal

VStress
, （2）

式中 LGstress 为应力下降到 200  MPa需要的距

离; 在一维界面模型中 A 近似为一个常数; Ftotal
为 Si/Ge界面总应力 ; VStress 为应力释放速度 .

Ftotal 与 Si/Ge界面面积成正比 , VStress 与 Si/Ge

界面周长成正比, 而在一维界面模型下界面面积与

周长的比值与 Ge尺寸成正比, 由此推导 LGstress
与 Ge尺寸成正相关, 这与图 4所示的计算结果

一致.
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图 4    应力下降到 200 MPa的位置与界面间距 LGstress 与

Ge尺寸的关系

Fig. 4. Relationship between distance LGstress and Ge when

stress is relaxed to 200 MPa.
 

3.2    缺陷缓冲层存在下的 Si/Ge 界面应力
释放机制

为了研究缺陷缓冲层在 Si/Ge界面应力释放

过程中的作用机制 , 在上述模型基础上 , 固定

Ge尺寸为 100 Å, 在 Si/Ge界面引入不同缺陷密

度的缓冲层, 研究缺陷密度对界面应力的影响.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 2 (2019)    026801

026801-3

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


引入缺陷层后的界面应力分布如图 5所示. 从

图 5可以看出, 缺陷层中的应力水平显著降低, 缺

陷的存在可以有效释放 Si/Ge界面应力; 随着缓冲

层缺陷密度的增加, 应力降低程度越明显. 同时观

察到 Ge中没有缺陷的区域, 应力有一定程度的增

加, 这与缺陷层在 Ge内部形成的新的缺陷界面

有关.
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图 5    缓冲层缺陷密度对 Si/Ge界面应力的影响

Fig. 5. Effect  of  different point defect  density on stress  at

Si/Ge interface in buffer layer.
 

为了进一步分析缺陷在 Si/Ge界面应力释放

过程中的作用机制 , 采用 x-y 方向尺寸为 100 Å

的周期性 Ge材料模型, 并在内部引入厚度为 20 Å

的缺陷层, 缺陷密度分别为 0.5 × 1021, 1.0×1021,

2.0 × 1021 和 3.0×1021 cm−3. 采用与第 2节相同的

弛豫过程, 对 Ge体系进行充分弛豫, 计算其 z 方

向应力分布, 结果如图 6所示. 缺陷在 Ge体系内

部引入了压应力, 并且随着缺陷密度越高, 引入的

压应力越大, 这也证实在 Si基 Ge结构中, 缺陷层

是降低界面应力的主要机制.

从图 5和图 6的结果均可以看出, 缺陷的引入

使得界面应力发生变化, 且缺陷密度对界面应力有

较大的影响. 为了更深入分析Ge缺陷密度对 Si/Ge

界面应力的影响, 计算在不同缺陷密度条件下界面

应力差, 同时计算了单独缺陷存在时 Ge内部产生

的应力差, 结果如图 7所示. 当缺陷密度小于 1.0 ×

1021 cm−3 时, Si/Ge界面应力差与缺陷密度存在

比较好的线性递减关系 , 随着缺陷密度的继续

增加, 应力下降速度降低. 同时可以看到, 在只有

缺陷存在时, Ge内部应力差与缺陷密度呈近似线

性递减, 且当下降的速度与缺陷密度小于 1.0 ×

1021 cm−3 时, 下降速度相当. 由此可以推断, 当缺

陷密度小于 1.0 × 1021 cm−3 时, 缺陷密度产生的

应力变化起主要作用, 当缺陷密度进一步增大时,

存在其他的机制抵消了一部分缺陷产生的应力变

化, 使得随缺陷密度增加, 应力下降速度降低.
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图  7    Si/Ge界面应力差及单缺陷产生的应力差与缺陷

密度的关系

Fig. 7. Relationship of the Si/Ge interface stress difference

and  the  single  defect  interface  stress  difference  with  the

defect density.
 

综上所述, 在 Si/Ge界面处增加缺陷缓冲层可

以有效降低界面应力, 且在高缺陷密度下存在额外

的机制延缓了界面应力的释放, 缺陷层的引入是

Si/Ge界面应力释放的一种有效途径. 参考这一结

果, 可以通过对缺陷缓冲层的缺陷密度进行优化设

计, 整体降低界面应力, 减小位错缺陷产生的概率,

从而达到提升 Si基 Ge薄膜质量, 这对 Si基 Ge

薄膜生长工艺的设计与优化具有重要参考意义.

4   结　论

采用分子动力学方法研究并初步揭示了 Si基

Ge结构 Si/Ge界面应力分布特征, 以及在缺陷缓

冲层存在下的应力释放机制. 结果表明: 在纳米尺

度下, Si/Ge界面应力分布曲线与 Ge尺寸密切相

关, 界面应力下降速度与 Ge尺寸存在近似的线性
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图 6    不同密度的空位缺陷对应力的影响规律

Fig. 6. Effect of different point defect density on the stress. 
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递减关系; 同时, 在 Si和 Ge界面处增加一个富含

空位缺陷的缓冲层, 可显著改变 Si/Ge界面应力分

布. 在此基础上对比分析了点缺陷在纯 Ge结构内

部引起应力变化与缺陷密度的关系, 缺陷层的引入

和缺陷密度的增加可加速界面应力的释放, 其内在

机理为: 缺陷引入压应力, 可在一定程度上抵消

Si/Ge界面因晶格失配产生的张应力, 从而达到降

低界面应力的效果; 且随着缺陷密度的增加, 引入

的压应力越大, 界面应力降低值越大. 根据缺陷缓

冲层缺陷密度对界面应力的影响, 初步解释了在缺

陷缓冲层存在下 Si/Ge界面应力的释放机制. 基于

以上研究结果, 可通过在 Si基 Ge薄膜生长过程中

引入缺陷层, 并对缺陷缓冲层的缺陷密度等参数进

行设计优化, 降低界面应力水平, 减小 Si/Ge界面

处因大应力产生位错缺陷的概率, 从而提高 Si基

Ge薄膜质量, 这一思想在 Si基 Ge膜的低温缓冲

层生长方法中得到了验证. 本文的研究结果对于

Si基 Ge材料生长工艺的开发具有指导意义, 同时

对于异质材料生长技术的研究也具有一定参考

价值.
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Abstract

In this paper, the stress distribution of Si/Ge interface and the mechanism of the point defect buffer layer

in the stress release process of Si/Ge structure on a nanoscale are studied by the molecular dynamics method.

The  results  show  that  in  a  one-dimensional  interface  model,  the  stress  relaxation  at  the  Si/Ge  interface  is

closely related to the size of Ge of the simulation, and there is an approximately linear relationship between the

decrease rate of interface stress and the size of Ge. The vacancy defect is introduced into the Ge film near the

Si/Ge  interface,  and  a  point  defect  rich  buffer  layer  forms,  reducing  the  stress  at  the  Si/Ge  interface

significantly.  As  the  defect  density  in  the  buffer  layer  increases,  the  interface  stress  decreases  step  by  step.

Moreover, in the paper examined also is the mechanism by which the buffer layer affects the interface stress.

The relationship between the stress variation caused by the point defect in the pure Ge structure and the defect

density  is  compared  and  analyzed.  The  introduction  of  the  defect  buffer  layer  and  the  increase  of  the  defect

density can accelerate the release of the Si/Ge interface stress. The internal mechanism of the stress reduction

would be that the defect introduces the compressive stress, which can offset the tensile stress generated by the

lattice mismatch of the Si and Ge structure. Then the Si/Ge interface stress is reduced. Besides, as the defect

density increases,  the compressive stress introduced by the defect increases and the interface stress decreases.

The examination shows that the introduction of the defect buffer layer into the growth of the pure Ge film on

silicon can reduce  the  probability  of  the  dislocation defect  by structuring  the  buffer  layer  to  reduce  interface

stress. And this method is indirectly confirmed by preliminary study of silicon-based Ge film growth with low-

temperature buffer layer method.
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