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Предложена модель, описывающая новый тип конфигурации дефектов несо-
ответствия — дислокационных диполей в нанопленках с периодической моду-
ляцией химического состава. Рассчитаны критические толщины композиционно-
неоднородных пленок, при превышении которых формирование в них дисло-
каций несоответствия или их диполей становится энергетически выгодным.
Показано, что критическая толщина зарождения дислокационных диполей может
быть меньше критической толщины зарождения дислокаций несоответствия.

Наномасштабные пленки с периодически модулированным химиче-
ским составом являются перспективными материалами для создания
современных приборов нано- и оптоэлектроники (например, [1]). Как и
в пленках с постоянным составом, в композиционно-неоднородных плен-
ках различие параметров кристаллических решеток пленок и подложек
вызывает наличие в пленках внутренних напряжений — напряжений
несоответствия. В пленках с постоянным составом напряжения несоот-
ветствия чаще всего релаксируют за счет образования в этих пленках
дислокаций несоответствия (ДН) (например, [2–4]). В композиционно-
неоднородных пленках модуляция состава приводит к пространствен-
ным осцилляциям параметра кристаллической решетки. В случае, если
средний параметр решетки пленки с переменным составом совпадает
с параметром кристаллической решетки подложки, в такой пленке
возникают напряжения несоответствия переменного знака [5,6]. Эффек-
тивным механизмом их релаксации представляется зарождение в пленке
конфигураций дефектов несоответствия нового типа — дислокационных
диполей. Так, дислокационные диполи в композиционно-неоднородной
пленке Ga0.5In0.5P наблюдались в эксперименте [7]. (Подобные кон-
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Рис. 1. Дислокационный диполь на границе подложки (2) и пленки (1).

фигурации эффективно аккомодируют напряжения несоответствия и в
нанокристаллических пленках с постоянным химическим составом [8].
В настоящей работе предлагается теоретическая модель диполей ДН
и проведен расчет критических параметров формирования ДН и их
диполей в пленках с неоднородным составом.

Рассмотрим изолированный диполь краевых дислокаций с векторами
Бюргерса b и −b, расположенных на межфазной границе полубесконеч-
ной подложки и пленки толщиной H на расстоянии p друг от друга
(рис. 1). Для определенности мы рассмотрим диполи 60◦- и 90◦-
ных ДН, наблюдавшиеся в пленках Ga0.5In0.5P [7]. Для расчета пара-
метров зарождения в пленке диполя ДН воспользуемся следующими
предположениями модели [5], описывающей неоднородности состава в
пленках, свободных от ДН: 1) Пленка и подложка являются упру-
гоизотропными твердыми телами, имеют кубические кристаллические
решетки и характеризуются одинаковыми модулями сдвига G и коэффи-
циентами Пуассона ν . 2) Средний параметр кристаллической решетки
пленки совпадает с параметром кристаллической решетки подложки.
3) Модуляция состава одинакова по всей толщине пленки. 4) Параметр
кристаллической решетки a пленки имеет синусоидальную зависимость
от координаты x вдоль границы пленка–подложка, а именно:

a = a0(1− ε0 cosαx), (1)

где a0 — параметр кристаллической решетки подложки, а ε0 и α —
соответственно амплитуда и частота модуляции. Частота α модуляции
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состава пленки определяется из условия минимума упругой энергии
системы пленка–подложка, связанной с несоответствием параметров
кристаллической решетки пленки и подложки. При указанных предпо-
ложениях напряжения несоответствия (связанного с модуляцией пара-
метра кристаллической решетки пленки) рассчитываются согласно [5].

Определим условия, при которых зарождение диполя ДН на меж-
фазной границе пленка–подложка энергетически выгодно. Для этого
сравним энергии системы без диполя ДН с энергией системы, содержа-
щей такой диполь. В отсутствие ДН энергия системы включает только
энергию упругих деформаций несоответствия. При формировании в
пленке изолированного диполя ДН энергия W такой системы (на
единицу длины ДН) состоит из четырех слагаемых:

W = W0 + Wdi p + Wdi p− f + 2Wc, (2)

где W0 — энергия упругих деформаций несоответствия (на единицу
длины ДН), Wdi p — собственная энергия диполя ДН, Wdi p− f энергия
его взаимодействия с упругими полями напряжений несоответствия, а
Wc —энергия ядра дислокации. Зарождение диполя ДН энергетически
выгодно, если оно ведет к уменьшению полной энергии, т. е. если
W−W0 < 0. С учетом (2) это условие можно переписать в виде

Wdi p + Wdi p− f + 2Wc < 0. (3)

Для расчета энергии Wdi p дислокационного диполя, изображенного
на рис. 1, мы использовали функции напряжений [9] для краевой дисло-
кации вблизи свободной поверхности. Для расчета энергии Wdi p− f мы
использовали точные формулы [5] для поля напряжений несоответствия
в пленке с периодически модулированным составом. Согласно [10], энер-
гия ядра дислокации Wc ≈ Gb2/[4π(1−ν)]. Подставляя эту формулу для
Wc и полученные выражения для Wdi p и Wdi p− f в формулу (3), имеем
следующий критерий зарождения диполя ДН: H > Hc, где критическая
толщина пленки Hc определяется из условия:

8π(1 + ν) f e =
bx

Hc

{
(1 + (bz/bx)2

2

[
ln

2Hc

b
− ln

p2 + 4H2
c

p2
+ 1
]
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2H2

c [(bz/bx)2(12H2
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}
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Рис. 2. Зависимости критической толщины H̃c/b зарождения одиночных
дислокаций несоответствия от ε0 (непрерывные кривые, которые на графике
сливаются в одну кривую) и критической толщины Hc/b зарождения 90◦-ных
(нижняя штриховая кривая) и 60◦-ных (верхняя штриховая кривая) дислокаци-
онных диполей от ε0.

В формуле (4) f e = ε0(0.158 + 0.0047bz/bx) sinπp/T , а T = 2π/α —
период модуляции параметра кристаллической решетки пленки. Анализ
формулы (4) показывает, что критическая толщина Hc имеет минимум
при p = T/2.

Уравнение для определения критической толщины H̃c (при превы-
шении которой на границе пленки и подложки возможно зарождение
одиночной ДН) получается таким же образом, как и уравнение (4) для
определения Hc . Зависимости критических толщин H̃c и Hc зарождения
одиночных 90◦- и 60◦-ных ДН и их диполей на границе пленка–подложка
от параметра 8π(1 + ν)ε0 приведены для случая p = T/2 на рис. 2.
На этом рисунке кривые H̃c(ε0), показанные непрерывными линиями,
сливаются. Из рис. 2 можно сделать следующие выводы. Во-первых,
в пленках с периодической модуляцией состава критические толщины
H̃c и Hc зарождения одиночных ДН и их диполей уменьшаются с уве-
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личением амплитуды ε0 модуляции. Во-вторых, критические толщины
H̃c и Hc образования диполя 90◦-ных ДН меньше соответствующих
критических толщин зарождения диполя ДН 60◦-го типа. В-третьих,
в пленках с модуляцией состава критическая толщина H̃c зарождения
одиночных ДН больше критической толщины Hc формирования диполей
таких ДН. Таким образом, при малой толщине пленки (H < Hc) ДН и
их диполи заданного (60◦- или 90◦-ного) типа в пленке не образуются.
При увеличении толщины пленки (Hc < H < H̃c) возможно образование
диполей ДН. При дальнейшем росте толщины пленки становится
возможным зарождение как одиночных ДН, так и их диполей. Кроме
того, расчеты свидетельствуют о том, что формирование диполей ДН
в композиционно-неоднородных пленках энергетически более выгодно,
чем формирование одиночных ДН. Это заключение находится в
соответствии с экспериментальными данными [7] по наблюдению дисло-
кационных диполей в наномасштабных пленках Ga0.5In0.5P с модуляцией
состава.

Таким образом, в настоящей работе проведен теоретический анализ
условий формирований дислокаций несоответствия и их диполей в
пленках с неоднородным составом. Показано, что в композиционно-
неоднородных пленках критическая толщина и энергия образования дис-
локационных диполей меньше критической толщины (соответственно
энергии) образования одиночных дислокаций несоответствия. Следова-
тельно, дислокационные диполи могут являться типичными элементами
дефектной структуры пленок с неоднородным составом, что соответ-
ствует экспериментальным данным [7].

Работа выполнена при частичной поддержке Российского фонда
фундаментальных исследований (проект 01–02–16853), Офиса морских
исследований США (the Office of US Naval Research; грант N00014–01–
1–1020) и ИНТАС (грант 99–1216).
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