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Моделювання впливу темплетних розмірів на дислокаційність 
наноструктур при селективній епітаксії ІІІ-нітридів 

Розглянуто спрощену модель процесу 
зародження дефектів для оптимізації темп-
летних шарів нанооструктур з тривимірним 
обмеженням. При використанні оптимізова-
них темплетних шарів пористого анодного 
оксиду алюмінію, сформованого на Si  (100) 
підкладці, вирощено методом хлорид-
гидридної газофазної епітаксії шар нітриду 
галію, який виявився неполярним з (11 2 0) α-
орієнтацією і малою анізотропією. Спектри 
мікро катодолюмінісценції  вирощених плі-
вок підтверджують низьку щільність дефек-
тів упаковки. 

Study of defect nucleation in three-
dimensional confined nanoislands of templated 
nanostructures is reported. Contrasting to the 
case for thin epitaxial films, it is found that for 
nanostructures, below a certain critical lateral 
dimension, dislocation free structures of any 
thickness can be grown. GaN  growth by the 
hydride vapor phase technique on (100) Si  
substrates masked by porous Al  anodic oxide 
has been used. The grown GaN  layer was non-
polar with (11 2 0) α-orientation and showed 
small anisotropy. 
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Вступ 

Селективна епітаксія є одним з найбільш пе-
рспективних способів формування бездефектних 
мікро і наноструктур напівпровідників 3 5A B  на ІІІ 
– нітридах. Селективне вирощування нанострук-
тур в порах темплетів (шаблонів) дозволяє здійс-
нювати прецизійний контроль розмірів і задане 
шаблоном розташування квантових точок а та-
кож реалізувати механізми одержання бездефек-
тних селективних монокристалічних областей, 
що раніше були розроблені для селективної епі-
таксії структур 3 5A B  у глибоких вікнах підкладок 
кремнію[1,2,3. Темплетні параметри безпосеред-
ньо впливають на появу дефектів і, відповідно, 
на оптоелектронні властивості наноструктур [4,5]. 

Світлодіоди на основі ІІІ - нітридів при непо-
лярній орієнтації [6,7] отримують все більше 

уваги протягом останніх кількох років у зв'язку з 
можливістю позбутися квантово-розмірного эф-
фекту Штарка [8,9]. Відсутність внутрішнього 
електричного поля в неполярних GaN  світлоді-
одах [10,11] зумовлює переваги не тільки у під-
вищенні квантового виходу [12,13], а також у по-
кращенні стабільності [14,15]. У зв’язку з цим 
винятковий інтерес являють перспективи ство-
рення світловипромінюючих елементів на основі 
неполярних III-нітридних матеріалів з викорис-
танням темплетних шарів. 

Мета данної роботи полягала у дослідженні 
спрощеної моделі процесу зародження дефектів 
у наноструктурах з тривимірним обмеженням і 
з’ясуванні можливості вирощування бездефект-
ного неполярного нітриду галію методом хло-
рид-гідридної газофазної епітаксії на Si (100) пі-
дкладці з темплетом на основі шарів пористого 
аморфного оксиду 2 3Al O , оптимізованим згідно 
цієї моделі. 

Особливості дефектоутворення у тривимірних 
наноструктурах 

Більшість епітаксійних методів характеризу-
ються дислокаціями зміщення на границі розпо-
ділу з підкладкою, що обумовлені напруженням 
завдяки розузгодженню граток [16]. Для товщин 
плівок менше деякої критичної величини ch , на-
пруження можна вважати майже повністю пруж-
ним. Вище ch  релаксація напруження стає енер-
гетично більш прийнятною завдяки появі дисло-
кацій зміщення на границі розподілу плівка-
підкладка. Для розрахунку ch  використовується 
класична формула Matthews–Blakeslee (MB): 

= 0p , h ≤ ch , ε
≅ • −2 2( ) (1 )

m
ch

p
b h

, h > ch  (1) 

де p  – щільність дислокацій на одиницю площі, 
b  – вектор Бюргерса, h – товщина плівки, ch  – 

критична товщина, εm - розузгодження граток, 

ε = − +2( ) / ( )m
f s f sa a a a , де fa , sa – параметри 

граток плівки і підкладки відповідно. Формула (1) 
підходить тільки для тонких плівок, де напружен-
ня приблизно однорідні.  

Для тривимірних (3D) наноструктур вираз (1) 
повинен бути адекватно модифікований відповід-
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но включенню, як змінних станів напруження стру-
ктури, яка стає дуже неоднорідною, так і дислока-
ційної енергетики у обмеженому об’ємі. До того ж 
на відміну від двовимірних (2D) [17,18] систем при 
тривимірному обмеженні наноструктур головний 
акцент має бути сконцентрований на наступному: 
− зміні напружень у 3D наноструктурах, порів-

няно з тонкими плівками або 2D випадком; 
− впливі обмежень в усіх напрямках на щільність 

дислокацій порівняно з випадком тонкої плівки. 
Геометрія наноструктур зображена на рис.1.  

 
Рис. 1. Схематичне зображення геометрії наноструктур 

Наноострівці акомодують неузгодження гра-
ток, і поява поодиноких дислокацій стає можли-
вою тільки тоді, коли це енергетично вигідно. 
Припустимо, що поодинока дислокація 
з’являється вздовж границі розподілу плівка-
підкладка. Зміна енергії при введенні поодинокої 
дислокації вздовж осі  z може бути представлена 
наступним чином: 

 ∆ = − σ∫ 1
0

( )
h

d j jW E x b dz  (2) 

де dE  – власна енергія дислокації, σ  - тензор 

напружень, jb  - j-та компонента вектора Бюрге-

рса. Рівняння (2) може бути переписане у термі-
нах середніх значень пружності [19] (просторове 
усереднення відносно координати z): 
 ∆ = − σ1 ( )d i iW E h x b  (3) 

де верхня риска означає просторове усеред-
нення по Z координаті. Зародження дислокацій 
енергетично несприятливе для ∆W > 0, а для 
∆W < 0, енергія системи знижується, і дислока-
ція, якщо утворилась, залишається стабільною. 

Розрахунок напружень у тривимірних 
наноструктурах 

Припустимо, що зароджування дислокацій має 
місце вздовж границі розподілу [0,0,z]. Так як се-
редні напруження найбільші у центрі, таке припу-

щення приводить до того, що розрахована  щіль-
ність дислокацій буде дещо вищою за реальну. 

Дослідження напружень у 2D – структурах 
[20] базувалося на аналітичних розрахунках. 
Точність таких емпіричних рішень стає сумнів-
ною для співвідношень h/R більших, ніж 0,2. 
Крім того, для прямокутних смужок, використо-
вувався аналіз Фур’є, однак для 3D-структур  це 
достатньо  довгий процес. 

Проте, метод кінцевих елементів може за-
безпечити точні результати для напруженого 
стану в розузгоджених наноструктурах. Середнє 
напруження у [0,0,z] напрямку записується як: 

 σ = σ = εthin film11 ( ) ( )mh hg k g
R R

 (4а) 

де k біаксіальний модуль, [k = 2µ(1+v)/(1 - v)], 
µ – стала Лейма, v - коефіцієнт Пуассона: 

 
−α

= −
α

( )1 1( ) ( )
( )

h Rhg
R h R

e  (4b). 

Функція g(h/R) підбирається емпірично Кла-
сична пружність не залежить від розмірів, і та-
ким чином g(h/R) залежить тільки від співвідно-
шення (h/R) [21]. Коефіцієнт α  залежить пере-
важно від матеріалу наноструктур та підкладки, 
менше від їх коефіцієнтів Пуасона. Зрозуміло, 
що коли h/R→0, g(h/R)→1, відповідно напру-
ження  у виразі (4a) прямує до напруження кла-
сичної тонкої плівки ( εmk ). Для чисельного дос-
лідження напруженого стану в наноострівках ви-
користовувалась комерційно доступна програма 
кінцевих елементів ABAQUS. Функція  g(h/R) ро-
зраховується при числовому усередненні на-
пруження вздовж осі z (рис.2).  

 
Рис. 2. Емпірична функція g(h/R), • α = 1,4; 
� α = 0,42. 

На відміну від плівкового випадку, тобто 
h/R→0, власна енергія дислокації змінюється в 
обмеженому діапазоні. Адаптуючи 2D - вирази з 
робіт Аткінсона [22] для 3D – наноструктур, ма-
ємо  
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∞
=
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E E E Rn E n R  (5) 
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де ∞,dE  – власна енергія дислокації у необме-
женому середовищі, у той час, як енергія взає-
модії між дислокаціями IE  може бути знайдена  
із наступного виразу: 
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де a = h/d, d – відстань між уявними дислокація-
ми. Стосовно краєвих дислокацій, враховуються 
тільки ті, що паралельні границі розподілу. Нео-
бмежена послідовність у виразі (5) збігається 
швидко і може бути ефективно апроксимована. 
Підставляючи (5) у (3), можна визначити крити-
чну товщину ch  для зароджування дислокації: 

 =
ε

( )
( )

( )
d c

c m
c

E h R
h R

kb g h R
 (7) 

Це рівняння має бути вирішено само узго-
джено. При цьому напруга, викликана неузго-
дженістю послаблюється усереднено. Після пе-
регрупування виразу (7), маємо: 

 ε − ρ =( , )
( )
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де dP  і sP  – безрозмірні параметри,  
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Для 3D наноструктур рівняння (8) заміняє 
класичну MB формулу. Обидва параметри dP  і 

sP →1, якщо h/R→0, і таким чином (8) вироджу-
ється у класичну формулу для тонкої плівки. 
Проте для кінцевих значень h/R вираз (8) дає 
зменшення щільності дислокацій. 

Окреслення умовно бездислокаційного рель-
єфу (рис. 3) будуються на основі рівняння  (7) в 
залежності від розмірів наноострівця (радіус цилі-
ндра R, висота h) і ступеню неузгодження граток. 
Для великих радіусів наноострівців криві бездис-
локаційного рельєфу асимптотично сходяться до 
вирішення граничної тонкої плівки. Тим не менш, 
для малих радіусів острівців спостерігається знач-

не відхилення від 2D тонкої плівки. Нижче критич-
ного радіуса, cR , криві бездислокаційного рельє-
фу домінуються тривимірними розмірними ефек-
тами. Менше критичного радіусу cR  бездислока-
ційні нано острівці можуть бути вирощені при 
будь-якій товщині, на відміну від тонко плівкового 
варіанту, де критична товщина згідно  MB – крите-
рію становить всього декілька нанометрів. При 
великому радіусі наноострівців крива бездислока-
ційного рельєфу асимптотично наближається до 
тонкоплівкового  граничного рішення. Проте, для 
малих радіусів нано утворень картина відрізняєть-
ся від двовимірної тонкої плівки. Фактично, при 
радіусах, cR , менших за критичний, криві бездис-
локаційного рельєфу домінуються тривимірними 
обмежувальними ефектами. 

 
а 

 
б 

Рис. 3. Криві умовно бездіслокаційного рельєфу для 
визначення оптимальні розмірів темплетних парамет-
рів (радіус R і висота h):(а) при різних ступенях неузго-
дження граток; б) при De=1.69%, критичний радіус Rc 

З’ясування можливості вирощування 
бездефектного неполярного нітриду галію 
при селективній епітаксії.  

В якості основного технологічного підходу 
селективного епітаксійного росту запропоновано 
застосовувати хлорид-гидридну газофазну епі-
таксію, процес проводився в потоці аміаку при 
температурі 1000°С протягом 2 годин (потік азо-
ту - 60л/годин, HCl  - 60л/годин, температура 
джерела галію становила 870°С) [23].  
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На рис. 4 представлене РЕМ-зображення 
сформованого на −n Si (100) підкладці 
(ρ=1Омхсм), темплету, що утворювався у напи-
леному шарі алюмінію товщиною 1,5мкм, аноду-
вання якого проводилося в 0,1М розчині щавле-
вої кислоти при напрузі 66 В. Процес анодування 
був наступний: (1) анодування протягом 30хв; (2) 
витравлення верхнього окисленого шару у фос-
форній і хромовій кислотах при 60°С; (3) повтор-
не анодування для поглиблення каналiв майже 
до Si  підкладки; (4) травлення структури у 2М 
розчині сірчаної кислоти при 50°С. 

За допомогою ренгено-структурного аналізу i спе-
ктроскопії комбінаційного розсіювання було встанов-
лено, що темплетний шар є анізотропним без явних 
слідів гідроксильних груп i кислотних радикалів. 

Орієнтація епітаксійного α −GaN  шару, ви-
рощеного в оптимізованому темплеті (рис.5), ви-
значалась Ө/2Ө скануванням, а якість шару по ре-
зультатам значення напівширини рентгенівської 
лінії, що становила 400-600″. На рис.4 представ-
лено РЕМ-зображення розрізу шару анодованого 
оксиду алюмінію з епітаксійними наноструктурами 
нітриду галію в оптимізованих порах 2 3Al O . 

 
Рис. 4. Темплетний шар поруватого анодного оксиду 
алюмінію (РЕМ-зображення) 

 
Рис.5. Зображення розрізу шару темплету анодова-
ного оксиду алюмінію з епітаксійно вирощеними на-
ноструктурами нітриду галію в оптимізованих порах. 

Висока щільність дислокацій та структурних 
дефектів у шарах α −GaN  на сьогодні є голов-
ною перешкодою для створення ефективних сві-
тлодіодів на таких структурах. Для того, щоб мі-

німізувати густину структурних дефектів пропо-
нують різні технологічні підходи, наприклад, епі-
таксійий ріст на спеціально сформованих нітрид-
галієвих темплетах або застосування проміжного 
буферного шару із супергратками типу 

/AlGaN GaN  [24]. В результаті значення напів-
ширини двокристаллічної рентгенівської лінії 
знижуються до 300-700″, що майже співвимірно з 
нашими результатами. Слід зауважити, що типо-
ві значення напівширини рентгенівської лінії для 
суцільних шарів α −GaN , вирощених по тради-
ційній МОС-гідридній технології на сапфірі, скла-
дають близько 1°, що в кілька разів вище від ви-
падку, коли дифракційна площина паралельна 
m-напрямку в порівнянні з [0001] с-напрямком. 

Висновки 

Розглянута спрощена математична модель 
для вивчення зародкоутворення  дислокацій в  
наноструктурах, в якій розглянуто лише крайові 
дислокації (усі інші типи відкидалися) і дислока-
ційні реакції також  ігнорувалися. Представле-
ний розрахунок щільності дислокацій для три-
вимірної геометрії. При критичних розмірах на-
нотемплетів  бездислокаційні наноструктури III-
нітридів можуть бути сформовані на підкладках 
при високому ступені неузгодження граток. 
Окреслено підхід до визначення оптимальних 
розмірів наноструктур для вирощування нітриду 
галію методом хлорид-гідридної газофазної епі-
таксії на (100) Si  – кремнієвих підкладках, мас-
кованих темплетом поруватого оксиду алюмінію. 
З’ясована можливість вирощування бездефект-
ного неполярного нітриду галію у таких структу-
рах. Одержаний шар GaN  виявився неполяр-
ним, з (11 2 0) a-орієнтацією. Відповідні режими 
селективного епітаксійного росту для ефектив-
ного заповнення пор 2 3Al O  нітридом галію до-
зволили отримати наноструктури GaN  у порах 
анодованого оксиду алюмінію, що характеризу-
ються монокристалічністю з низькою щільністю 
дислокацій на підкладках −n Si  (100). 
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