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应变异质外延生长中的自组织纳米结构
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摘　要　　具有纳米尺度的三维岛的阵列能在有应变的外延生长薄膜上自组织生长 , 包括反量子点和量子分子在内

的其他结构在合适的生长或退火条件下也被观测到. 讨论了有关这些纳米结构自组织生长的动力学蒙特卡罗模拟计

算中的最新进展.

关键词　　自组织纳米结构 , 应变异质外延生长 ,动力学蒙特卡罗模拟计算 ,新算法

Self - assemb led nanostructures in strained heteroepitaxy

LAM Chi-H ang
1 , †　　 LUNG M T

1 　　YOU Jian-Q iang
2

(1Departm en t of Applied Physics, Hong Kong Polytechn icUn iversity , Hung Hom, Hong Kong, China)

(2Departm en t of Physics, FudanUniversi ty, Shangha i 200433, China)

Abstract　　A rrays of nanosized three dim ensional is lands are known to self-assem ble spontaneously on strained

epitaxia l th in film s. O ther structures including anti-dots and quantum mo lecu les have also been observed under ap-

propriate grow th or annea ling conditions. W e discuss recent prog ress on kineticM onte C arlo simu lations of the

se lf-assembly of these structures.
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　　由于锗 (Ge)和硅 (Si)的晶格常数有 4%的不匹

配 ,沉积在硅(100)面上无位错外延生长的锗薄膜会有

压缩应变.基于较低的表面能 ,在少于三个单层的范围

内有一个平坦的锗浸润层覆盖在硅表面上.继续沉积

时 ,三维锗岛将会自发成形以有效地消除弹性应力
[ 1]

.

这些岛是由四个(105)小面围起的金字塔棱锥体 ,然后

它们将发展成主要受限于(113)小面的圆丘形小岛
[ 2]

.

圆丘形岛有较大的高宽比 ,更有利于降低应力.如果继

续沉积生长 ,将出现有位错的岛.类似的三维自组织生

长结构在诸如 InAs /G aA s和 InA s /InP的其他薄膜 -衬

低体系以及合金体系 Gex Si1 -x /Si和 InxG a1 -x /GaA s也

被观测到
[ 3]

.

因为这些三维小岛是具有独特电学性能的量子

点 ,其研究引起人们的很大兴趣 ,并期待它们今后在

微电子器件方面有重要的应用. 其主要优点是 ,它们

易于制备且不昂贵 ,并且该纳米结构常无表面缺陷 ,

而用与之相竞争的其他技术 ,如电子束刻蚀法却难

以做到这一点.自组织结构一个有希望的应用例子

则为用于光通信的量子点激光器 ,并且在高密度存

储芯片和未来的量子计算机上都有可能得到应用.

计算机模拟可以提供关于薄膜生长诸多问题深

入 、重要的了解.由于弹性相互作用的长程特性 ,用

动力学蒙特卡罗方法来模拟计算应变薄膜的形貌演

化是一个富有挑战性的科学问题. 一个简单但特别

有效的动力学蒙特卡罗方法
[ 4— 6]
是 ,在三维数值计

算中 ,薄膜和衬底用分别代表原子和弹性相互作用

的球和弹簧的立方晶格来模拟. 近邻或次近邻成对
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图 1　在 8%晶格失配下 ,模拟薄膜沉积所得的表面构形　(a)温度为 1000K ,生长速率为 20000单层每秒;(b) 600K , 10单层每秒

的球直接耦合 ,这给出了系统的弹性能.另外 ,还考

虑一个依赖于原子配位数的化学键能的项. 每个表

面原子可随机地跳跃到附近的格点上 ,该跳跃几率

正比于 exp( -ΔE /kT ). 这里 , ΔE为移动原子时总

的能量变化.物理上来说 ,弱键合或者受强应力的原

子更容易跳跃.按照指定的几率来重复模拟原子的

跳跃 ,可模拟计算薄膜的形貌演化.从计算量的角度

来看 ,这是一个非常繁重的任务 ,因为一个小岛的形

成涉及大量原子的跳跃并因此需要多次计算系统的

弹性能.

通过一个改进的 、采用格林函数方法的新算

法
[ 5]
,大规模动力学蒙特卡罗模拟计算最近变成可

能 ,因为该方法显著地加速了弹性能的计算.图 1显

示出通过沉积过程模拟而得到的典型的自组织量子

点
[ 6]

.所用衬底包含 64×64×64原子 、晶格常数为

2. 72／,相应的原子密度与硅相同 ,而所考虑的晶格

失配为 8%.这可看成是锗薄膜性质的有效外推 ,因

为这里需要得到足够小的岛来与所考虑的有限晶格

相配.对图 1(a)和 1(b),生长温度分别是 1000K和

600K.在 1000K ,岛是圆拱型的 ,并已弛豫到平衡状

态时的形状.而 600K时的岛是截头圆锥形的 ,它们

的高度被高生长层成核势垒所限定.

对更高的沉积速率或在退火条件下 ,形貌对温度

的依赖性更显著. 图 2显示出 ,在 5%晶格失配下 ,初

始为 10个单层厚的平坦薄膜退火后的结果. 在

1000K时(图 2(a)),岛是密堆的 ,而在 600K时 (图 2

(b)),得到的是由三维小坑演化而来的陡峭的细槽

沟.类似的小坑和细槽沟实验上也已被观察到. 这两

种情形的生长机理不同 ,可分别用 Asaro - Tille r -

G rinfeld表面非稳性理论和层成核理论来描述.

图 2　在 6%晶格失配下 ,初始为 10个单层厚的平坦薄膜退火

模拟所得的表面构形　(a)温度为 1000K ,时间为 100μs;(b)

600K, 0. 25 s

图 3　温度为 723K、生长速率为 2单层每秒时 ,在 2%晶格失配下

模拟薄膜沉积所得的表面构形(图中色彩代表平面方向上的压缩

应变 ux )

除量子点 、小坑和细槽沟外 ,量子点分子是实验

上观察到的自组织生长结构的另一个有趣的例

子
[ 7]

. 它为由四个三维小岛对称环绕一个三维小坑

组成 ,在量子元胞自动机方面有潜在的应用.量子点

分子在低晶格失配和高沉积速率时自发生成 ,它们

可用二维下的动力学蒙特卡罗方法来模拟计算. 这

时所用的衬底大得多 ,可达 2048个原子的宽度. 图

3所展示出的量子点分子 ,是在晶格失配为 2%和额
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定薄膜厚度为 80单层的条件下 ,由模拟沉积过程得

出
[ 8, 9]

. 可以看出每个量子点分子由两个小岛围绕

一个小坑组成 ,这类似于实验上的三维结构的一个

横截面.由图 3中的应变分布还易于看出 ,小坑降低

了小岛的弹性应力 ,因此有助于量子点分子的形成.

综上所述 ,由于新算法的发展 ,使得人们可以利

用现有计算机数值模拟计算以前难以处理的 、关于

应变异质外延生长自组织纳米结构的重要问题 ,为

研究开辟了新的方向.
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 物理新闻和动态 

世界上最小的电冰箱
比利时和美国的两位科学家最近研制出一个由单手征的(或不对称的)分子组成的微观马达.当将这个马达放在两个具有

不同温度的水容器之间时 , 马达自动地向一个方向运动来调整热的不均. 这样就将热量从高温的水容器传输到低温水容器中.

在最近的工作中 , 他们提出使用外力来驱动这种布朗马达使之向相反的方向运动 , 以使热量由冷的区域向温暖的区域流

动. 这与家用空调机相似.

研究者所设计的新的冰箱模型使用一种手征棒 ,其一端是扁平的而另一端是楔形的 , 穿过一层绝热膜. 如果楔形端周围

的分子比扁平端周围的分子具有更大的动能 ,该手征棒将旋转 , 由此将热量由该装置的温暖的一端传输到较冷的一端. 如果

将外力施加在棒上 , 使马达向相反方向运动 , 则会使热量移向相反的方向 ,即由较冷的一端移向温暖的一端.

这种电冰箱可以用来冷却半导体贴片元件 ,通过对分子施加一扭矩来将能量从贴片的中心移到冷却端口. 它还可用于冷

却纳米尺度的机械. 有关论文发表在 Phys. Rev. Let.t 2006, 96:210601

(树华　编译自 PhysicsW eb New s 6 June 2006)

物理研究中的热门课题
为了对发表的科学论文作一个定量的评估 ,美国加洲大学圣地亚哥分校的 J. H irsch博士在去年提出了 h -指数的概念

(有关 h -指数的介绍 ,本刋发表于 2005年第 34卷第 11期上). 在此基础上 ,德国 M ax P lanck固体物理研究所的博士研究生

M. Banks又提出了一个新的思路 ,他引进了一个新的 h - b指数. Banks认为以前的 h -指数主要是统计了一位科学家所发表

的论文被其他论文引用的次数 , 从而利用 h -指数的大小来确定出这位科学家发表论文的质量. 现在新的 h - b指数是对事不

对人 , 例如一个课题或一个组合 ,它具有 h - b指数为 10, 就表示至少有 10篇有关这个方面的论文被发表 ,同时每一篇论文又

被其他论文引用过至少 10次. 这就意味着有关这方面的研究要比其他方面的研究更热门 , 更引人注意.

Banks按年统计出各种课题(或组合)发表的论文数 ,然后进行归一化处理 ,产生出对应于各种课题 (或组合)的一个概率

数 m , m 的大小反映了这个研究领域的重要程度 , 换句话说 ,就是现在有多少科学工作者正活跃地工作在这个领域. 与 h -指

数一样 , h - b指数也是通过搜索网络上的数据来获得 , 首先是搜索网络数据库内的课题范围 , 再分类地计算每一类课题的引

文数. 进行了这样繁重的工作后 ,才能对固体物理 、甚至于整个物理学中各类不同课题作出比较. 在这种统计的基础上 , Banks

列出了一张各类课题的 m 值与 h - b指数. 现列出若干 m 值如下:碳纳米管 m =12. 85, 纳米线 m =8. 75, 量子点 m =7. 84, 富

勒烯( fulle rene s)m =7. 78, 磁阻 m =6. 82, M -理论 m =6. 58, 量子计算 m =5. 21, 碳 - 60m =5. 2 .

Banks认为只要 m 值大于 3, 这就是一个热门的研究课题.如果 m 值大 ,同时 h - b指数也高(大于 100), 那么就表示这是一

个从过去一直延续到今天的热门课题, 例如多孔硅和自旋玻璃就属于这一类.如果 m 值小 , 而 h - b指数高 ,这是一类老的课题 ,

它们持续了多年 ,现在正在衰退.这些新指数将帮助研究生们去选择他们今后的研究方向 , 同时也能为各种基金组织对不同领域

的研究提供经费时的参考. Banks也提出 ,他的 m 值和 h -b指数并不是对物理学科中各类课题重要性作评估的唯一标准.

(云中客　摘自 Physics Web, 5 M ay 2006)
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