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Предложена теоретическая модель, описывающая особый физический микромеханизм релаксации напря-
жений несоответствия в нанокристаллических пленках и покрытиях. Согласно представлениям предлагаемой
модели, в нанокристаллических пленках и покрытиях при определенных условиях реализуется межзеренное
скольжение, которое сопровождается образованием ансамбля диполей дисклинаций (ротационных дефектов).
Такие диполи создают поля упругих напряжений, которые частично компенсируют напряжения несоответ-
ствия в нанокристаллических пленках и покрытиях. В рамках предлагаемой модели показано, что зарождение
дисклинационных диполей в пленке (покрытии) способно значительно понизить полную энергию композита
пленка/подложка для систем AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC в широком интервале их структурных параметров.
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1. Введение

Твердотельные пленки и покрытия представляют со-
бой предмет интенсивных экспериментальных и тео-
ретических исследований фундаментального характера
(например, [1–11]), что мотивируется их широким при-
менением в современных высоких технологиях. Ста-
бильность физических свойств пленок и покрытий, име-
ющая первостепенную важность для их технологическо-
го использования, существенно зависит от присутствия
в них дефектов и полей напряжений. Так, возникающее
в силу структурных и других факторов различие между
параметрами кристаллических решеток в кристалличе-
ской сруктуре материалов подложек и пленок (покры-
тий) обусловливает возникновение в пленках (покры-
тиях) внутренних напряжений — напряжений несоот-
ветствия, которые существенно влияют на эволюцию
структуры и функциональных свойств пленок (покры-
тий) [7–11]. В последние годы особое внимание уделяет-
ся изучению структуры и свойств нанокристаллических
пленок и покрытий [1,2,10–16]. При этом отмечается,
что уровень напряжений несоответствия в нанокристал-
лических пленках (покрытиях) существенно ниже по
сравнению с таковым в обычных монокристаллических
и поликристаллических пленках (покрытиях) [15,16].
Данный экспериментально установленный факт может
быть связан с наличием большого числа границ зерен
в нанокристаллических пленках (покрытиях), поскольку
зернограничные дефекты способны внести значимый
вклад в релаксацию напряжений несоответствия. При-
мерами таких дефектов являются зернограничные дис-

локации [17], отдельные зернограничные дисклинации
(линейные дефекты ротационного типа) [18] и их квад-
руполи [19] в нанокристаллических пленках. Также дис-
клинации способны служить дефектами несоответствия
в поликристаллических пленках [20–24] и нанопроволо-
ках [25]. Основная цель настоящей работы — разработка
теоретической модели, которая описывает образование
диполей зернограничных дисклинаций при межзеренном
скольжении как эффективный микромеханизм релакса-
ции напряжений несоответствия в нанокристаллических
пленках и покрытиях.

2. Модель

Рассмотрим систему пленка−подложка, которая со-
стоит из нанокристаллической пленки толщиной H и по-
лубесконечной кристаллической подложки. Вследствие
различия между параметрами кристаллических решеток
подложки и пленки в пленке присутствуют напряжения
несоответствия. В рамках предлагаемой модели в пленке
происходит зернограничное скольжение, что, соглас-
но [26,27], приводит к образованию диполей клиновых
дисклинаций (рис. 1). Мощности ω дисклинаций равны
по модулю углам разориентировки границ наклона,
перемещающихся при зернограничном скольжении, а
плечи L диполей (расстояния между дисклинациями
одного диполя) равны по модулю перемещениям со-
ответствующих границ [26,27] (рис. 1). Поля упругих
напряжений диполей дисклинации частично компенсиру-
ют напряжения несоответствия в нанокристаллических
пленках и покрытиях.

265



266 Н.В. Скиба, И.А. Овидько, А.Г. Шейнерман

Рис. 1. Нанокристаллическая пленка на подложке. Межзерен-
ное скольжение приводит к образованию диполей дисклинаций
(треугольники).

Рис. 2. Модель системы пленка−подложка с периодически
распределенными диполями клиновых ±ω-дисклинаций.

Для теоретической оценки условий, при которых
образование диполей клиновых дисклинаций в нано-
кристаллической пленке является энергетически вы-
годным, далее мы рассмотрим модельную систему
пленка−подложка (рис. 2). В такой модельной систе-
ме в пленке зарождается бесконечный ряд одинаковых
двухосных диполей клиновых дисклинаций, обладающих
мощностью ±ω и образующих периодическую структуру
с периодом p (рис. 2). Расстояние от свободной поверх-
ности до всех дисклинаций одного знака зафиксировано
и равно h (в случае на рис. 2 это отрицательные дискли-
нации −ω). Положение дисклинаций противоположного
знака определяется величиной плеча L дисклинационных
диполей и углом α, который отсчитывается относитель-
но нормали к поверхности подложки (рис. 2). Предпола-
гается, что пленка и подложка являются упругоизотроп-
ными и имеют одинаковые значения упругих модулей:
модуля сдвига G и коэффициента Пуассона ν . Граница
между пленкой и подложкой характеризуется дилата-
ционным параметром несоответствия f = (a f −as)/a f ,
где a f и as — параметры кристаллической решетки
пленки и подложки соответственно. В общем случае
поля внутренних напряжений в нанокристаллической
пленке задаются многими факторами, в частности, ори-
ентацией зерен относительно кристаллической решет-
ки подложки, дилатационным параметром несоответ-

ствия f , различием коэффициентов термического рас-
ширения материалов пленки и подложки и др. (напри-
мер, [10,11]). Учет всех таких факторов представляется
весьма трудоемкой отдельной задачей, которая выходит
за рамки настоящей работы, посвященной теоретическо-
му исследованию особого микромеханизма релаксации
внутренних напряжений в нанокристаллических пленках
и покрытиях (а не детальному описанию этих напряже-
ний). Для целей настоящей работы мы воспользуемся
приближенным описанием внутренних напряжений как
напряжений несоответствия, задаваемых дилатационным
параметром несоответствия f .

Отметим некоторое сходство предлагаемой модели с
моделью [19]. Обе модели рассматривают конфигурации
клиновых дисклинаций в качестве дефектных конфигу-
раций, обеспечивающих частичную релаксацию напря-
жений несоответствия в нанокристаллических пленках и
покрытиях. Диполи и квадруполи дисклинаций зарожда-
ются на тройных стыках границ зерен при межзерен-
ном скольжении [26,27] и миграции границ зерен [19]
соответственно. Поэтому именно нанокристаллическое
состояние пленки (покрытия), характеризующееся очень
высокой плотностью тройных стыков границ зерен,
обусловливает эффективное зарождение дисклинаций и
действие их дипольных и квадрупольных конфигураций
в качестве дефектов, обеспечивающих частичную релак-
сацию напряжений несоответствия. В обычных поликри-
сталлических пленках плотность тройных стыков мала,
что задает малую плотность дисклинационных конфи-
гураций и их неэффективность при релаксации напря-
жений несоответствия. В монокристаллических пленках
границы зерен и их тройные стыки отсутствуют вооб-
ще. Поэтому дисклинационные конфигурации способны
вносить существенный вклад в релаксацию напряжений
несоответствия только в нанокристаллических пленках
и покрытиях.

Вместе в тем имеются и значимые различия между
подходом, предлагаемым в настоящей работе, и моде-
лью [19]. Так, публикация [19] посвящена теоретиче-
скому исследованию квадруполей дисклинаций, зарожда-
ющихся при миграции границ зерен, в то время как
в настоящей работе исследуются диполи дисклинаций,
зарождающихся при межзеренном скольжении. Поля
напряжений квадруполей дисклинаций по существу яв-
ляются короткодействующими и характеризуются радиу-
сом экранирования — величиной, близкой к расстоянию
между дисклинациями квадруполя [28]. Квадруполь кли-
новых дисклинаций как источник короткодействующих
внутренних напряжений (частично компенсирующих на-
пряжения несоответствия) существенно отличается от
диполя клиновых дисклинаций — источника дально-
действующих внутренних напряжений дислокационного
типа. Таким образом, предлагаемая в настоящей работе
модель и модель [19] исследуют свойства существенно
различающихся дисклинационных конфигураций, кото-
рые зарождаются в результате различных процессов в
нанокристаллических пленках и покрытиях.

Физика твердого тела, 2009, том 51, вып. 2



Диполи дисклинаций несоответствия в нанокристаллических пленках и покрытиях 267

3. Энергетические характеристики
зарождения отдельного диполя
дисклинаций в системе
пленка/подложка

Рассмотрим процесс образования отдельного диполя
дисклинаций несоответствия в системе пленка/подлож-
ка. Зарождение такого дисклинационного диполя в ис-
ходно бездефектной пленке характеризуется следующей
разностью энергий �E (на единицу длины дисклинации)

�E = E�
self + E�− f

int , (1)

где E�
self — собственная энергия дисклинационного дипо-

ля, а E�− f
int — энергия взаимодействия дисклинационного

диполя с полем несоответствия.
Собственная энергия Eself

� дисклинационного диполя
(на единицу длины дисклинации) задается известной
формулой [28]

E�
self =

Dω2L2

2

(
cos2 α +

1
2
ln

L2 sin2 α + 4t2

L2

)
, (2)

где D = G/[2π(1− ν)], t = h + (L/2) cos α — расстояние
от свободной поверхности до центра дисклинационного
диполя (рис. 2). Энергия взаимодействия дисклинаци-
онного диполя с полем напряжений несоответствия
определяется формулой [24]

E�− f
int = −4πD(1 + ν) f ω Lt cosα. (3)

Из (1)–(3) получаем следующее выражение для изме-
нения энергии �E :

�E =
Dω2L2

2

(
cos2 α +

1
2
ln

L2 sin2 α + 4t2

L2

− 8π(1 + ν) f t cosα
ωL

)
. (4)

Зарождение отдельного дисклинационного диполя в
пленке энергетически выгодно при �E < 0. Как следует
из формулы (4), необходимым (но не достаточным)
условием энергетической выгодности зарождения дис-
клинационного диполя является условие f ω cosα > 0.
Последнее означает, что при f ω > 0 дисклинацион-
ный диполь образуется только в случае, когда угол α

находится в интервале −π/2 < α < π/2. Для f ω < 0
дисклинационный диполь возникает только тогда, когда
угол α находится в интервале π/2 < α < 3π/2.

Используя формулу (4), построим зависимости из-
менения энергии �E от плеча L дисклинационного
диполя (которое равно величине перемещения тройного
стыка при межзеренном скольжении [26,27]). Для расче-
тов положим, что α = 0◦, H = 30 nm и h = H/2. Так-
же будем использовать следующие значения парамет-
ров, которые характерны для систем пленка/подложка
AlN/6H-SiC: G = 131GPa, ν = 0.287 [29], f = 0.009 [30]
и система пленка/подложка GaN/6H-SiC: G = 67GPa,
ν = 0.352 [29], f = −0.0357 [31]. Указанные выше значе-
ния модулей сдвига и коэффициентов Пуассона относят-

ся к материалам пленки. В модели не учитывается раз-
личие в упругих модулях пленки и подложки, поскольку
рассматриваемая дефектная конфигурация формируется
в пленке достаточно далеко от границы раздела между
пленкой и подложкой.

На рис. 3 представлены зависимости �E(L) для раз-
личных значений мощности ω дисклинационного ди-
поля. Как следует из рис. 3, для системы AlN/6H-SiC
(рис. 3, a) при ω = 20 и 30◦ существует положение
устойчивого равновесия дисклинаций, соответствующее
минимуму �E , в то время как при ω = 5◦ дисклинацион-
ному диполю энергетически выгодно неограниченно рас-
ширяться (увеличивать плечо диполя). Вместе с тем в
системе GaN/6H-SiC (рис. 3, b) дисклинационному дипо-
лю энергетически выгодно расширяться (для L < 5 nm)
как в случае ω = 5◦, так и при ω = 20 или 30◦ .

Используя формулу (4), рассчитаем условия, при
которых у дисклинаций диполя существует положе-
ние устойчивого равновесия, а также соответствующее
равновесное плечо диполя. Равновесное плечо L = Le

вычисляется из условия (∂�E/∂L)L=Le = 0. Подстановка
последнего соотношения в формулу (2) дает следующее
уравнение для определения Le :

Le

te cosα

(
ln

L2
e sin

2 α+4t2e
L2

e
+

L2
e sin

2 α

L2
e sin

2
α+4t2e

+ cos 2α

)
= q,

(5)
где te = h + (Le/2) cos α, а q = 8π(1 + ν) f /ω. Наряду с
уравнением (5) равновесное плечо Le также должно удо-

Рис. 3. Зависимости энергии �E, характеризующей образо-
вание отдельного дисклинационного диполя в пленке, от его
плеча L при различных значениях мощности ω дисклинацион-
ного диполя в системах пленка−подложка AlN/6H-SiC (a) и
GaN/6H-SiC (b).
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Рис. 4. Зависимости безразмерной равновесной длины Le/h
плеча дисклинационного диполя от параметра |q| для
f ω > 0 (a) и f ω < 0 (b).

влетворять условию (∂2�E/∂L2)|L=Le > 0, при котором
положение равновесия дисклинаций диполя является
устойчивым.

Зависимости безразмерного равновесного плеча ди-
поля Le/h от параметра |q| при различных значениях
угла α приведены на рис. 4, a и b для случаев f ω > 0
и f ω < 0 соответственно. Как следует из рис. 4, рав-
новесное плечо диполя Le увеличивается с ростом |q|.
Это означает, что Le растет при увеличении абсолютной
величины несоответствия | f | и/или уменьшения абсо-
лютной величины |ω| мощности дисклинаций. Равновес-
ное плечо Le существует, если величина параметра |q|
меньше некоторого критического значения qc(α), кото-
рое соответствует крайней правой точке на каждой из
кривых на рис. 4, a и b. При |q| > qc(α) уравнение (5)
не имеет решений, и энергия �E уменьшается с ро-
стом плеча L диполя при любом значении L. В этом
случае дисклинационный диполь может расширяться
неограниченно, по крайней мере пока движущаяся при
межзеренном скольжении дисклинация не приблизится к
соседнему тройному стыку или не достигнет межфазной
границы между пленкой и подложкой (или свободной
поверхности пленки). Увеличение L также повышает
вероятность зарождения трещины в окрестности дискли-
национного диполя [26,27].

Используя определение параметра |q|, соотношение
|q| > qc(α), описывающее случай неограниченного рас-
ширения дисклинационного диполя, можно переписать
в виде |ω| < ωc , где ωc = 8π(1 + ν)| f |/qc(α). В част-
ности, при α = 0 и ν = 0.3 с учетом qc(0) ≈ 2.43,

получаем ωc ≈ 13.4| f |. Для системы AlN/6H-SiC (ха-
рактеризующейся несоответствием f = 0.009) послед-
нее соотношение дает ωc ≈ 0.12 ≈ 6.9◦, а для системы
GaN/6H-SiC (с f = −0.0357) из этого соотношения
получаем ωc ≈ 27.4◦ . Существенное различие значений
параметра ωc для AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC объясняет
различие в поведении зависимостей �E(L) для этих двух
систем (рис. 3, a, b). В частности, вследствие относитель-
но малого значения ωc для AlN/6H-SiC на зависимостях
�E(L) для этой системы при ω = 20◦ и 30◦ появляются
минимумы, в то время как минимумы на зависимостях
�E(L) для системы GaN/6H-SiC (характеризуемой боль-
шим значением ωc) отсутствуют (при L < 5 nm) даже
при ω = 30◦ .

4. Энергетические характеристики
образования периодического ряда
дисклинационных диполей
в системе пленка/подложка

Рассмотрим зарождение бесконечного модельного ря-
да дисклинационных диполей в системе пленка/под-
ложка (рис. 2). Зарождение такого ряда диполей
дисклинаций несоответствия характеризуется разно-
стью �W энергий (на единицу площади сечения плен-
ки, параллельного ее свободной поверхности) системы
пленка−подложка в состоянии с периодическим рядом
дисклинационных диполей и в исходном бездефектном
состоянии. Зарождение ряда диполей является энерге-
тически выгодным в случае �W < 0. Разность полных
энергий системы пленка/подложка определяется следу-
ющей формулой:

�W =
1
p

(
E�
self + E�− f

int + E�−�
int

)
, (6)

где энергии E�
self и E�− f

int задаются формулами (2) и (3)
соответственно, а E�−�

int — энергия взаимодействия меж-
ду диполями дисклинаций (на один диполь и на единицу
длины дисклинации). Энергия E�−�

int рассчитывается с
помощью известной формулы [28] парного взаимодей-
ствия между дисклинациями. В результате получаем

E�−�
int = Eω2

4∑
i=1

∞∑
j=1

(−1)i−1

(
hi h

′
i +

(hi −h′
i)
2 +( j p+ pi)2

4

× ln
(hi − h′

i)
2 + ( j p + pi)2

(hi + h′
i)2 + ( j p + pi)2

)
, (7)

где h1 = h2 = h′
1= h′

4 = h; h3 = h4 = h′
2 = h′

3 = h+L cosα;
p1 = p3 = 0; p2,4 = ±L sinα. Формулы (2), (3), (6) и (7)
позволяют рассчитать разность �W полных энергий
дефектной системы.
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5. Результаты модели

С помощью формул (2), (3), (6) и (7) проведем
численный расчет зависимостей разности энергий �W от
основных параметров дефектной структуры на примере
систем пленка/подложка типа AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC.
Значения упругих модулей (G и ν) и несоответствия f
для AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC приведены в разделе 3.

На рис. 5 представлены результаты численного расче-
та зависимостей �W от угла α для систем AlN/6H-SiC
(рис. 5, a) и GaN/6H-SiC (рис. 5, b) при значениях
плеча L дисклинационных диполей: L = 1, 1.5, 2 nm.
В расчетах использовались следующие параметры де-
фектной структуры: p = 30 nm, H = 30 nm, h = H/2;
ω = 10◦ и −20◦ для AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC. Из рис. 5
видно, что для всех систем пленка/подложка наиболее
выгодными (с энергетической точки зрения) для заро-
ждения дисклинационных диполей являются границы
зерен, плоскости которых ориентированы перпендику-
лярно свободной поверхности пленки (α = 0◦). При
этом увеличение плеча L дисклинационных диполей
увеличивает выигрыш в полной энергии системы.

Далее рассмотрим зависимости разности энергий �W
от плеча L дисклинационных диполей при различных
значениях мощности ω и значениях α = 0◦, p = 30 nm,
H = 30 nm, h = H/2. Эти зависимости �W (L) пред-
ставлены на рис. 6, a и b для систем AlN/6H-SiC и
GaN/6H-SiC соответственно. Из рис. 6, a видно, что

Рис. 5. Зависимости изменения энергии системы �W от угла α
(который задает направление межзеренного скольжения) при
различных значениях плеча L дисклинационных диполей в
системах пленка−подложка AlN/6H-SiC (a) и GaN/6H-SiC (b).

Рис. 6. Зависимости изменения энергии системы �W от
плеча L дисклинационных диполей при различных значениях
их мощности ω в системах пленка−подложка AlN/6H-SiC (a)
и GaN/6H-SiC (b).

в случае системы AlN/6H-SiC на всех представлен-
ных зависимостях �W (L) имеются точки минимума,
соответствующие положению устойчивого равновесия
дисклинаций, а именно положению, которое характери-
зуется некоторым равновесным значением плеча Le дис-
клинационных диполей. В случае системы GaN/6H-SiC
на кривых �W (L) при ω = 5◦ точки минимума отсут-
ствуют, что свидетельствует о возможности неограни-
ченного расширения (увеличения L) дисклинационных
диполей.

На рис. 7 представлены оценки равновесной длины
Lar

e плеча дисклинационных диполей в зависимости от
величины угла α при различных значениях мощно-
сти ω дисклинационных диполей для систем AlN/6H-SiC
(рис. 7, a) и GaN/6H-SiC (рис. 7, b) при p = 30 nm,
H = 30 nm и h = H/2. Поскольку дефектная конфигу-
рация симметрична относительно плоскости с α = 0◦,
на рис. 7 рассматривается интервал углов 0◦ ≤ α ≤ 90◦ .
Из зависимостей Lar

e (α) (рис. 7) следует, что уменьшение
мощности ω дисклинационных диполей увеличивает
значение равновесного плеча Lar

e дисклинационных ди-
полей. При определенных значениях углов α (α > 45◦)
и мощности ω (при ω = 5◦ для AlN/6H-SiC (рис. 7, a)
и ω = −10 и −20◦ для GaN/6H-SiC (рис. 7, b)) на
кривых Lar

e (α) имеются разрывы, которые соответствуют
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Рис. 7. Равновесное плечо Lar
e дисклинационных диполей как

функция угла α при различных значениях их мощности ω для
систем пленка−подложка AlN/6H-SiC (a) и GaN/6H-SiC (b).

режиму неограниченного роста плеч дисклинационных
полей.

6. Заключение

Таким образом, согласно результатам, представлен-
ным в настоящей работе, процесс зарождения дискли-
национных диполей при межзеренном скольжении в
нанокристаллической пленке в определенных условиях
способен существенно уменьшить упругую энергию ком-
позита пленка−подложка. В частности, в рамках предло-
женной теоретической модели показано, что зарождение
дисклинационных диполей в пленке (покрытии) энерге-
тически выгодно в композитах пленка−подложка для си-
стем AlN/6H-SiC и GaN/6H-SiC в широком интервале их
структурных параметров. Поэтому образование диполей
дисклинаций (ротационных дефектов) при межзеренном
скольжении служит эффективным механизмом релакса-
ции напряжений несоответствия в нанокристаллических
пленках и покрытиях.
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