
тоте, при оптимизации фильтров с меньшим числом слоев расширя-
ется область пропускания. 

Приведенные примеры показывают, что при синтезе покрытий с 
заданными спектральными характеристиками в диапазоне углов па-
дения могут использоваться оба подхода. Но, как видно, в ряде слу-
чаев оптимизацией уже известных систем не удается получить тре-
буемых покрытий и метод игольчатых вариаций оказывается пред-
почтительнее. 
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Ф И З И К А Т В Е Р Д О Г О ТЕЛА 

УДК 539i22:531 

РАСЧЕТ НАПРЯЖЕНИЙ НЕСООТВЕТСТВИЯ В ГЕТЕРОСТРУКТУРАХ 
Cd0>2Hg0,8Te/CdTe и Cd0,3Hg0>7Te/CdTe 

Ю. В. Кочетков, В. Н. Никифоров, О. Н. Васильева 
(кафедра физики низких температур) 

Проведен расчет анизотропных напряжений несоответствия в переходном слое 
между несогласованными по параметру решетки пленкой и подложкой в гетерострук-
турах типа CdHgTe/CdTe для различных способов взаимной ориентации пленки и 
подложки. Результат продемонстрировал незначительную роль этого слоя в созда-
нии дефектов в пленке по сравнению со случаем полного согласования. Показано, что 
для согласованной гетероструктуры типа CdHgTe/CdZnTe взаимодиффузия приводит 
К возникновению напряженного переходного слоя, который может стать источником 
дислокаций, проникающих в пленку. 

Введение 

В последние десятилетия значительное внимание уделялось проб-
леме образования дефектов в различных полупроводниковых гетеро-
структурах, в том числе и типа CdHgTe/CdTe. Этот тип гетерострук-
тур привлекает внимание тем, что дает возможность создать детекто-
ры ИК-излучения в диапазоне Х~2—14 мкм с достаточно широкой 
площадью. Однако наличие большого числа дефектов значительно 
ухудшает рабочие характеристики гетероструктур. 

В статье приводится анализ влияния переходного слоя, возни-
кающего при напылении пленки, на дефектообразование, а также рас-
считываются величины напряжений несоответствия для трех различ-
ных способов взаимной ориентации пленки и подложки. Результаты 
расчетов показывают, что возникающий переходный слой не приводит 
к существенному изменению картины напряжений по сравнению со 
случаем его отсутствия (случай жесткой границы). 
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Напряжения в пленках CdHgTe/CdTe 

Кристаллы систем CdHgTe характеризуются хорошей пластично-
стью, следствием которой является низкая плотность дефектов. Тем 
не менее в процессе напыления и отжига часто возникает большое 
число дислокаций, образованных из-за механических напряжений. 

Главным источником возникновения напряжений в гетероструктуре 
является несоответствие параметров решетки подложки и пленки. 
В работе [1] упомянуто, что для нормальной работы приборов, исполь-
зующих данную гетероструктуру, несоответствие параметров решетки 
не должно превышать 4-10~3. Там ж е указывается, что для 
Cdo^Hgo.sTe это несоответствие не должно быть более 3-10~3. Необ-
ходимо отметить, что д а ж е при полном согласовании имеются значи-
тельные напряжения, возникающие из-за диффузии элементов и при-
водящие к образованию сетки дислокаций, а иногда и к разрушению 
пленки [2]. В таком случае главной областью образования напряже-
ний является переходный слой между подложкой и пленкой. Интерес-
но изучить его роль в случае несогласованных гетероструктур. 

Гетероструктуры CdHgTe/CdTe характеризуются довольно боль-
шой протяженностью области взаимодиффузии, которая приводит к 
образованию переходного слоя глубиной около 10 мкм (хотя в [1] ука-
зывается, что при бесконтактной полировке удается значительно умень-
шить взаимодиффузию, а следовательно, и глубину переходного слоя) . 
Представляет интерес исследовать роль этого переходного слоя в фор-
мировании упругих напряжений и дислокационной структуры. 

Известно, что вдоль переходного слоя параметр состава х меня-
ется довольно монотонно, возникает зависимость параметра решетки 
а и упругих модулей сц от глубины d, отсчитываемой от поверхности 
пленки по направлению к подложке. 

В данной работе рассчитываются напряжения в гетероструктур ах 
А2В6 по экспериментальным данным [3, 4], где велось напыление на 
подложку CdTe (111). Из этих статей были взяты значения концент-
раций элементов в зависимости от глубины d. Параметр решетки был 
рассчитан по закону Вегарда [5]: 

а = 6 ,461+ 0,02* [А]. (1) 

В [5] т акже приведена зависимость коэффициента теплового рас-
ширения от состава 

а (я) =4 -10~ 6 + 9- 10 - 7 *[К - 1 ] - (2) 

Напряжения несоответствия, определяемые параметром Да/а (ко-
торый составляет величину порядка 10~3 в данных системах), боль-
ше, чем напряжения, вызванные разностью коэффициентов Д а тепло-
вого расширения и определяемые параметром АТАА, который имеет 
величину порядка 10~4 (AT — разность температуры напыления и ра-
бочей температуры — составляет 500—700 К) . 

Набор используемых упругих постоянных по данным ультразву-
ковых исследований из работ [6] и [7] дан в таблице. 

Дополнительно к известным значениям упругих модулей CdHgTe 
были получены новые данные для составов с х=0,08; 0,11; 0,21; 0,25 
и 0,415. Исследованные образцы в виде шайб с ориентацией (111) и 
(110) размерами 1 X 1 X 1 0 мм были выращены по той же технологии 
[6, 71. 

Расчет напряжений несоответствия велся в предположении, что в 
процессе напыления пленки отсутствовали явления релаксации, а так-
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Упругие модули для Cd^Hgx.^Te (в гигапаскалях) 

Образец X Си C12 c44 

Cd0 , i iHg0 l 8 9Te 0 ,11 59 38,1 2 4 , 3 

Cd0,2iHg0,79Te [6] 0 ,21 56,0 30 23,4 

Cd0,3Hg0,7Te [7] 0 , 3 61,9 36 ,2 24 

CdTe [8] 1 53 ,5 36 ,8 19,9 

ж е изгиб гетероструктуры (толщина пленки на несколько порядков 
меньше толщины подложки) . 

Н и ж е приведены формулы из [2], описывающие напряжения в 
слое, определяемом глубиной d, в зависимости от направления в плос-
кости, параллельной границе раздела : 

8 ( 4 ф ) = n
E ' " < d - ' e ) A " l

i d l ] • • <3> 
(1 — veff (d, <p))a(d) 

1 /EEFF (q) = S l l - [2 ( s u —s 1 2 )—s 4 4 ] (QX + Ц \Ц \ + Q\Q$, (4) 

veff (a) = (q) = (i/2) ( i -(Jw/)^e f f(q)) . (5) 

Здесь a(d)—параметр решетки соединения, Д a ( d ) — е г о откло-
нение от параметра решетки пленки, Eea(d, ф ) — э ф ф е к т и в н ы й мо-
дуль Юнга, Veff {d, ф ) — э ф ф е к т и в н ы й коэффициент Пуассона, &(d, ф) — 
искомые напряжения несоответствия, qx, qy, qz — проекции единичного 
вектора направления q на оси в декартовой системе координат, s i j — 
модули упругой податливости. 

Обычно используются три вида ориентации подложки при напы-
лении по отношению к границе раздела . Н и ж е приведены значения 
проекции единичного вектора q на соответствующее направление: 

1) [001]: ^ = c o s (ф), <7y = sin(<p), q2 = 0, 

угол ф отсчитывается от направления [100]; 

2) [110]:<k = cos(<p) / /2 , qy = sin(<р), qz= cos ( ф ) / / 2 , 

угол ф отсчитывается от направления [110]; 

3) [ 111]: qx = (cos (Ф) + sin ( Ф ) / " / 3 ) / ] / 2 , 

qy= (cos (ф) — sin (ф)/"/З) / / 2 , 

qz — sin ( ф ) / 2 / / 3 , 

угол ф отсчитывается от направления [110]. 
Н а рис. 1 показана трехмерная картина зависимости величины 

механических напряжений вдоль толщины пленки от угла ф в ци-
линдрических координатах д л я структуры Cdo^Hgo^Te/CdTe, картина 
напряжений д л я Cdo^HgojTe /CdTe почти аналогична. Видно, что зна-
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чения напряжений монотонно спадают в направлении от пленки к гра-
нице раздела. Это следует из основной формулы (3): так как пара-
метр решетки пропорционален изменению состава в переходном слое,. 

е^ГПа 

[111] 
0,2 / 

О 

J 
Л 

\ 

1 

[110] 

2 -0,2 0 0,2 
ех ,ГПа 

Рис. 1. Распределение анизотропных на-
пряжений е(ф) в плоскости, параллельной 
границе раздела, по глубине переходного 
слоя гетероструктур Cdo,2Hgo,8Te/CdTe и 
Cdo,3Hgo,7Te/CdTe. Справа находится плен-

Рис. 2. Анизотропные напряжения! 
в плоскости границы переходный 
слой — пленка для различных 
способов ориентации подложки ге-
тероструктуры Cdo^Hgo.sTe/CdTe 

ка, слева — подложка 

то и напряжения &{d) пропорциональны изменению состава. Расчеты 
показывают, что максимальные напряжения возникают в конце пе-
реходного слоя, т. е. в самой пленке. 

Таким образом, принципиальной разницы между случаем мягкой 
границы (переходный слой есть) и жесткой (прямой контакт пленки 
и подложки без переходного слоя) нет. И в том и в другом случае 
значения напряжения в самой пленке одинаковы. В то ж е время не-
обходимо отметить, что значения напряжения в переходном слое мень-
ше, чем в пленке. Следовательно, данная область будет менее подвер-
жена образованию дислокаций. 

Необходимо отметить, что для любой глубины d механические 
напряжения достигают наибольшей величины в направлении [110] 
(а=л; /4 + 2&я). На рис. 2 представлена зависимость значения напря-
жений несоответствия от угла, отсчитанного от кристаллографической 
оси [010] в самой пленке для всех трех ориентаций. Расчет в рамках 
изотропной модели привел бы к значению е меньшему на 5—10%. 
Максимальные напряжения в пленке и оценка критической толщины 
пленки для образования дислокаций (hc) по формуле, приведенной в 
[5], следующие: для гетероструктуры Cdo^Hgo^Te/CdTe hc=65,3 нм, 
8 m a x = 0 , 2 ГПа, для гетероструктуры C d 0 , 3 H g o l 7 T e / C d T e / i c=76,5 нм, 
8 m a x = 0 , 1 7 Г П а . 

Реальные пленки обладают толщиной порядка 100 нм. Д л я пленок, 
напыленных на CdTe, эта толщина превышает критическую, что дол-
жно привести к генерации сетки дислокаций. 

Диффузия для согласованных гетероструктур 

С целью подобрать подложку с параметром решетки, не отличаю-
щимся от параметра решетки пленки, в последние годы стали при-
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менять твердый раствор С с ^ - ^ п Д е с у=0,04—0,05. Исследования по-
казали, что при значениях x=0 ,31 ; г/=0,045 наблюдается уменьшение 
плотности числа дислокаций, в то ж е время при л:=0,205; г/=0,045 и 
JC=0,225; г/=0,05 такого эффекта нет, причем во всех случаях рассогла-
сование приблизительно равно нулю [9]. В работе [9} отмечена до-
вольно сильная диффузия атомов цинка по направлению к границе 
раздела и в глубь подложки. Аналогичная диффузия отмечена -й в 
[3], где использовали соединение Cd0,96Zno,o4Te, причем область диф-
фузии оказалась и областью повышенной концентрации дислокаций. 
Скорее всего, эта диффузия приводит к рассогласованию переходного 
слоя и пленки. Это можно показать следующим образом: для четвер-
ного соединения Hgi-x-^ZriyCdxTe параметр решетки равен 6,461 + 
+ 0,02х—0,36у [5, 10], и проникновение цинка в переходную область 
приведет к рассогласованию параметра решетки переходного слоя и, 
следовательно, к возникновению напряжений. В то ж е время переход-
ный слой препятствует продвижению дислокаций подложки в пленку. 

Предварительно напыленный буферный слой, согласованный по 
параметру решетки, мог бы препятствовать взаимодиффузии в этом 
случае, что дает возможность создать гетероструктуру с минимальны-
ми напряжениями несоответствия. Имея возможность варьировать 
параметр решетки пленки и подложки, применяя для этого тройные 
и четверные растворы, получить такую гетероструктуру вполне воз-
можно. 

Выводы 

В рассматриваемых гетероструктурах возникают напряжения не-
соответствия, релаксирующие путем образования сетки дислокаций. 
При этом переходный слой, образованный в результате взаимодиффу-
зии, не в состоянии кардинально изменить картину напряжений в 
пленках на основе CdHgTe . При попытке согласовать эти гетерострук-
туры (например, внедрением атомов цинка) диффузия, по-видимому, 
будет играть значительную роль в формировании напряжений. 
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