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граммы структуры Si/Ge. Построена модель для 
расчета деформаций в структуре из произвольного 
числа тонких кристаллических слоев Si и Ge, ис-
следовано влияние деформации и соотношения 
толщин композиционных слоев на основные пара-
метры зонной диаграммы. Расчеты основаны на 
известных экспериментальных и теоретических 
данных, полученные результаты имеют практиче-
ское применение [14, 15].

РАСЧЕТ ДЕФОРМАЦИЙ
Кристаллическая решетка большинства полу-

проводников (типа алмаза или цинковой обманки) 
обладает кубической симметрией. Если полупро-
водник подвергнут действию деформации, то его 
симметрия в общем случае понижается и спектр 
электронов изменяется [4, 5]. Для малых деформа-
ций тензор деформации eik равен:

  (1)

где ui — составляющая вектора смещения точки 
кристаллической решетки при деформации.

Определим величины деформаций в полупро-
водниковой структуре из N слоев кремния и герма-
ния для случая, когда слоистая структура образу-
ется путем сращивания по направлению [001] 
(рис. 1). Несоответствие постоянных решеток сло-
ев (aSi = 5,431 Å, aGe = 5,658 Å) вызывает механиче-
ские напряжения. Симметрия кристаллических 
слоев понижается и необходимо вводить два пара-
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ставляют гетеропереходы и полупроводниковые 
сверхрешетки (СР) — структуры, состоящие из 
чередующихся слоев полупроводников с различ-
ными электрофизическими характеристиками [1, 
2]. Особый интерес у исследователей вызывают 
псевдоморфные напряженные гетероструктуры, в 
частности, кремний-германиевые структуры с со-
вмещенной решеткой [3], что обусловлено возмож-
ностью управлять широким спектром физических 
свойств композиционных слоев структуры измене-
нием величины деформации и соотношением 
толщин контактирующих полупроводников.

Влияние деформаций на отдельно взятый по-
лупроводник в литературе описано достаточно 
подробно, существуют как экспериментальные, так 
и теоретические исследования [4, 5]. Рассмотрены 
деформации и построена качественная картина 
смещения энергетических уровней в полупрово-
дниковых кристаллах Si и SiGe [6—9], а также 
влияние деформаций на энергетическую зонную 
схему гетероперехода Si/SiGe [10—13]. Однако в 
литературе отсутствует достаточно полная модель, 
описывающая расчет внутренних деформаций в 
напряженных гетеропереходах и их влияние на 
основные энергетические параметры кремний — 
германиевых гетеропереходов и СР.

Настоящая работа посвящена моделированию 
механических деформаций и анализу зонной диа-
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метра решетки. Постоянные решетки в направле-
ниях [100], [010] обозначим a|| (общие для всех 
слоев), в направлении [001] — a^i (различные в 
каждом i-м слое). Будем считать, что деформации 
в каждом слое однородны по всей его толщине.

Согласно теории упругости [16] величина ме-
ханического напряжения в однородной кристалли-
ческой пленке с первоначальной постоянной ре-
шетки ai и толщиной hi определяется выражением

 , ,  (2)

где Ei и ni — модуль Юнга и коэффициент Пуассо-
на соответственно.

Условие равновесия механических напряжений 
дает равенство:

 ,  (3)

где ti — механическое напряжение в i-м слое на 
единицу толщины.

Отсюда получаем следующие выражения для 
постоянных решеток кристаллических слоев рас-
сматриваемой структуры вдоль контактной пло-
скости a|| и в перпендикулярном направлении a^i:

, .  (4)

Величины относительных деформаций в каж-
дом из слоев определяются равенствами:
 ,

 , (5)

 ,

где индексы 1, 2, 3 определяют направления [100], 
[010], [001] соответственно.

Полученные выражения (4), (5) позволяют 
определять постоянные решеток и относительные 
деформации в слоистых структурах на основе 
полупроводниковых материалов с кристалличе-
скими решетками типа алмаза или цинковой об-
манки.

В случае кремний-германиевой структуры, 
представляющей собой систему слоев Si и Ge, вы-
ражения (5), определяющие деформацию в кри-
сталлических пленках кремния и германия, удобно 
представить в виде

 , (6)

 ,  (7)

где безразмерный параметр x определяется соот-
ношением механических свойств (ESi = 130 ГПа, 
nSi = 0,28; EGe = 103 ГПа, nGe = 0,26 [4]) и суммарных 
толщин (hSi и hGe) контактирующих полупроводни-
ковых слоев:

 . (8)

Необходимо отметить, что в случае hGe >> hSi  
величины деформаций определяются только упру-
гими константами кремния, а в случае hSi >> hGe — 
только упругими константами германия и разницей 
постоянных решеток контактирующих материалов 
в обоих случаях.

На рис. 2 показаны зависимости величин де-
формаций от отношения общих толщин слоев 
кремния и германия в рассматриваемой структуре. 
Видно, что в кремнии в направлениях [100], [010] 
величина относительной деформации e|| положи-
тельна (слои растянуты), в направлении [001] де-
формация e^ отрицательна (слои сжаты) (рис. 2а). 
В германии, наоборот, в направлениях [100], [010] 
происходит сжатие, в направлении [001] — рас-
тяжение (рис. 2b). Видно, что наибольшее измене-
ние параметров решетки происходит при соотно-
шении 0,1 << hSi / hGe << 10, поэтому в дальнейших 
вычислениях рассматривается только данный ин-
тервал.

Рис. 1. Кристаллографическая ориентация полупрово-
дниковой структуры
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ЗОННАЯ ДИАГРАММА
Используя данные о компонентах тензора де-

формации можно определить смещение уровней 
энергии в деформированных слоях кремния и гер-
мания исследуемой структуры и изменение шири-
ны запрещенной зоны этих полупроводников под 
влиянием деформации.

Изменение энергетического спектра электро-
нов в деформированном кристалле кремния 
определяется следующим образом [4, 5]:
 DEi = Xd (e11 + e22 + e33) + Xueii. (9)

Константа Xd характеризует влияние всесторон-
него сжатия, а Xu — одноосной деформации (для 
кристаллического кремния Xd = –3,2 эВ, Xu = –8,6 
эВ при температуре T = 300 K [17,18]).

В кремнии энергетические минимумы зоны 
проводимости D1 расположены по направлениям 
[100], [010] и [001] и их смещения под действием 
деформации определяются равенствами:

   (10)

где D = e11 + e22 + e33 — изменение объема при де-
формации.

В германии простое сжатие или растяжение (без 
сдвиговых деформаций) приводит к одинаковому 
смещению энергетических минимумов L1 зоны про-
водимости в эквивалентных направлениях <111>

 . (11)

Для кристаллического германия при темпера-
туре T = 300 K параметры деформационного по-
тенциала равны: Xd = –8,64 эВ, Xu = 16,2 эВ, [17, 18].

Рассчитанные зависимости для величин сме-
щений минимумов зоны проводимости в кремнии 
и германии от отношения hGe / hSi представлены на 
рис. 3. Из рисунка видно, что край зоны проводи-

а б
Рис. 2. Зависимости относительных деформаций в пленках кремния (а) и германия (b) от отношения толщин Ge 
и Si

а б
Рис. 3. Смещения дна зоны проводимости в кремнии (a) и германии (b)
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мости в кремнии в направлении [001] опускается 
с ростом деформации сжатия вдоль этого направ-
ления и поднимается в направлениях [100], [010] с 
увеличением растяжения вдоль данных направле-
ний (рис. 3а). В германии с увеличением рассма-
триваемых деформаций край зоны проводимости 
поднимается (рис. 3b).

Изменение валентной зоны под действием де-
формации носит сложный характер. Для рассма-
триваемых однородных деформаций выражение 
для расщепления валентной зоны представляется 
в виде [4, 5]
 DEn = an D ± bn |(e11 – e33)|, (12)
где av , bv 0константы деформационного потенциа-
ла (для кремния и германия av(Si) = 1,8 эВ, 
bv(Si) = –2,1 эВ и av(Ge) = –1,24 эВ, bv(Ge) = –2,86 эВ 
при T = 300 K [17, 18]), знак «+» соответствует 
легким дыркам, знак «–» — тяжелым.

Действие деформаций в Si и Ge приводит к 
снятию вырождения валентных зон легких и тяже-
лых дырок в точке G и их расщеплению. При этом 
в кремнии (рис. 4a) с увеличением отношения 

hGe / hSi максимум зоны легких дырок (Ev1) под 
влиянием деформации поднимается, тяжелых (Ev2) 
— опускается. В германии (рис. 4b) наблюдается 
обратная картина. С увеличением отношения 
hGe / hSi край зоны легких дырок опускается ниже 
края зоны тяжелых дырок.

Рассчитанные величины смещений краев зоны 
проводимости и расщепления валентной зоны 
кремния и германия позволяют определить зави-
симости ширины запрещенной зоны Eg этих по-
лупроводников в условиях деформации от соот-
ношения толщин Si и Ge и построить зонную диа-
грамму гетероперехода Si/Ge. Зависимости Eg от 
отношения hGe / hSi в Si и Ge (при температуре 
T = 300 K) приведены на рис. 5. Видно, что в крем-
нии (рис. 5а) с увеличением деформации растяже-
ния ширина запрещенной зоны значительно умень-
шается. В предельном случае при hGe >> hSi ширина 
запрещенной зоны кремния Eg(Si) ≈ 0,5 эВ, т.е. 
становится примерно вдвое меньше, чем в неде-
формированном кремнии. Полученные зависимо-
сти хорошо согласуются с экспериментальными 

а б
Рис. 4. Смещения краев валентных зон в кремнии (a) и германии (b)

а б
Рис. 5. Изменение ширины запрещенной зоны в кремнии (a) и германии (b)
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результатами [17, 18], в частности, ширина запре-
щенной зоны в деформированной пленке кремния 
на германиевой подложке примерно в два раза 
меньше, чем в недеформированном кристалле [17, 
18]. Деформации в германии также приводят к из-
менению ширины запрещенной зоны Eg(Ge), одна-
ко их влияние меньше (рис. 5b).

Зонные диаграммы гетероперехода Si/Ge без 
учета деформаций, для псевдоморфных пленок Ge 
на подложке Si (001) и Si на подложке Ge(001), а 
также для СР с одинаковой толщиной слоев Si и 
Ge представлены на рис. 6. Из рисунка видно, что 
расположение зон благоприятствует созданию 
двухмерного дырочного газа в псевдоморфных 

Рис. 6. Зонные диаграммы гетероперехода Si —Ge: а — без учета деформаций; b — для псевдоморфных пленок 
Ge на подложке Si(001); c — Si на подложке Ge(001); d — для- периода СР с одинаковой толщиной слоев Ge и Si
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пленках Ge, выращенных на подложке Si, и двух-
мерного электронного газа в псевдоморфных плен-
ках Si, выращенных на подложке Ge. Очевидно 
также, что деформации приводят не только к коли-
чественным, но также к качественным изменениям 
в зонной структуре деформированных полупрово-
дников, что должно привести, в свою очередь, к 
существенному изменению электронных свойств 
напряженного гетероперехода Si/Ge.

Таким образом, деформации в напряженных 
гетеропереходах или сверхрешетках Si/Ge приво-
дят к заметным изменениям в энергетической 
зонной структуре псевдоморфных слоев Si и Ge. 
Подбор соотношений толщин кремния и германия 
позволяет прогнозировать и управлять параметра-
ми зонной диаграммы и, следовательно, электрон-
ными свойствами гетеропереходов Si/Ge. Приве-
денные в работе выражения для деформаций и 
параметров зонной диаграммы напряженных ге-
теропереходов могут быть полезны для моделиро-
вания физических свойств деформированных 
полупроводников и электрических характеристик 
приборов на основе напряженных полупроводни-
ковых гетероструктур [6—15].
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