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Разработана теоретическая модель уменьшения плотности дислокаций 
несоответствия на границе гетероперехода. Модель основана на отталкивании 
многосолитонной цепочки и одиночной дислокации, вследствие чего происходит 
удаление дислокации из функциональной области гетероструктуры. 

1. Введение 

Тонконкопленочные гетероструктуры широко применяются в наноэлек-
тронике для изготовления полупроводниковых лазеров, оптических модулято-
ров, СВЧ транзисторов, квантовых компьютеров и т. д. Качество низкоразмер-
ных слоев и резкость гетерограниц оказывают сильное влияние на электрофизи-
ческие свойства гетероструктуры. Жесткие требования предъявляются к раз-
меру, форме и однородности гетероструктуры. Однако при изготовлении 
гетероструктур возникают остаточные напряжения, релаксация которых осу-
ществляется путем пластической деформации, в результате чего образуются дис-
локации несооветствия, находящиеся в плоскости границы раздела. Наличие 
дислокаций несооветствия ухудшает функциональные свойства гетероструктуры 
[1]. Вследствие этого задача удаления дислокаций на границе гетеропереходов 
является актуальной. 

Гетероэпитаксиальный рост сопровождается образованием дислокаций, 
если толщина пленки превышает некоторую критическую. Критическая толщина 
зависит от рассогласования периодов кристаллических решеток пленки и под-
ложки. Очевидный способ избавления от дислокаций – использование пленок до-
критической толщины, однако из-за ее малости на практике это не всегда 
возможно. Одним из методов увеличения критической толщины пленок является 
предварительная пластическая деформация подложек, приводящая к образова-
нию стенок краевых дислокаций, которые препятствуют зарождению дислока-
ций несоответствия в гетероструктурах [2]. 
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В работе [3] для увеличения критической толщины пленок на границе 
между пленкой и подложкой формировались тонкие буферные слои с заданной 
структурой. В работе [4] предложено удаление дислокации несоответствия из 
эпитаксиальных пленок через боковые поверхности приложением напряжения 
несоответствия. В [5] изучались теоретические модели интерфейсов и дефектов 
несоответствия в поликристаллических и нанокристаллических пленках и во-
просы огранки границ зерен действием напряжения несоответствия. Согласно 
[6], дислокации несоответствия могут быть удалены скольжением к боковым гра-
ням под действием «сил изображения». И.А. Овидько предложил теоретическую 
модель [7], которая описывает новый физический механизм для релаксации 
напряжений несоответствия в кристаллических пленках, а именно, формирова-
ние стенок из краевых дислокаций. 

Таким образом, релаксация напряжений несоответствия на фазовой гра-
нице гетероструктуры может происходить посредством формирования в ней дис-
локаций несоответствия, которые оказывают сильное влияние на электронный 
транспорт, следовательно, могут искажать электрофизические свойства гетеро-
структур. Усовершенствование имеющихся, а также разработка новых способов 
удаления дислокаций несоответствия в гетероструктурах особенно важны, так 
как гетероструктуры являются основными компонентами устройств современ-
ной микроэлектроники. 

В настоящей работе предложен новый, многосолитонный, подход к реше-
нию задачи уменьшения плотности дислокаций несоответствия в гетерострукту-
рах. 

2. Удаление дислокаций несоответствия  
из граничных областей гетероперехода 

Простой моделью дислокаций, описывающей динамику цепи частиц, вза-
имодействующих с ближайшими соседями в присутствии внешнего периодиче-
ского потенциала, является известная модель дислокаций Френкеля–
Конторовой. В этой модели атомы над плоскостью скольжения – материальные 
точки, связанные пружинами с жесткостью к, а атомы под плоскостью скольже-
ния описываются синусоидальным потенциалом. 

Солитоны являются нелинейными образованиями, которые несут важную 
информацию о структуре среды. Дислокации Френкеля–Конторовой являются 
структурными дефектами параметра порядка или топологическими солитонами. 
Их движение описывается уравнением синус-Гордона [8]. Фундаментальными 
решениями этого уравнения, наряду с другими решениями, являются связанные 
состояния солитон–солитон, солитон–антисолитон, бризер и т. д. Как известно 
[9], солитоны, взаимодействующие с периодическим потенциалом решетки, или 
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связанные состояния солитон–солитон адекватны перегибам, пересекающим по-
тенциальные барьеры. С помощью известных технологий в кристаллах получают 
цепочки солитонов одного знака [9]. Образец подвергается большой пластиче-
ской деформации и затем выдерживается в течение нескольких суток при ком-
натной температуре. В результате беспорядочно переплетенные дислокационные 
скопления распадаются, и определенная часть дислокаций ориентируется под ма-
лыми углами к кристаллографическим направлениям. 

В настоящей работе моделируется получение такой цепочки солитонов и 
изучается воздействие двухсолитонной и многосолитонной цепочек на движение 
дислокаций. Численным экспериментом исследуется взаимодействие движу-
щейся одиночной дислокации Френкеля–Конторовой с упругим полем дислока-
ционной цепочки, движущейся в том же направлении и с той же скоростью. В 
этом случае в уравнение синус-Гордона добавляется член, описывающий такое 
поле, и рассматривается его воздействие на одиночную дислокацию при разных 
скоростях совместного движения. Двухсолитонное решение невозмущенного 
уравнения синус-Гордона имеет вид [8] 
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где 1 2иu u  – скорости, 1 2иx x  – начальные фазы и φ  – отклонение атома из по-
ложения равновесия. С помощью преобразования Беклунда [8] нами найдено 
также трехсолитонное решение уравнения синус-Гордона. Моделирование двух- 
и трехсолитоного решений уравнения представлено на рис.1а,b. 

Связанные состояния нескольких солитонов мы рассматриваем как дис-
локационную цепочку. Уравнение синус-Гордона для дислокаций Френкеля-
Конторовой с учетом возмущения со стороны дислокационной цепочки прини-
мает вид 
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дическая сила, действующая со стороны подложки в модели Френкеля–Конторо-

вой, 
2
0

0 2
02π

mc a
f

l
  [10], 

2
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ka
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m
 , а  – постоянная решетки, xF  – сила, действующая 

на дислокацию со стороны дислокационной цепочки и 0l  – параметр, увеличива-

ющийся при увеличении жесткости пружины в модели Френкеля–Конторовой и 
уменьшении силы со стороны подложки.  

В плоскости скольжения ( 0, 0, 0xx yy zz      ) действуют только 
касательные напряжения xy  (в наших обозначениях x ). Деформация является 
производной от смещения и определяет компоненты напряжения и силы 
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где ε x  – компонента деформации, σx – компонента сдвигового напряжения, Fx – 
проекция силы, действующей на единицу длины дислокации, b – вектор Бюр-
герса и E – модуль Юнга. 

Рис.1. Поле смещений (а) двухсолитонной и (b) трехсолитонной це-
почек. 

Рис.2. Движение дислокационной стенки (1) и одиночной дислока-
ции (2) при отсутствии взаимодействия между ними для (a) t1 и (b) t2 
при t1 < t2. 
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Решение уравнения (2) найдено численным образом при помощи про-
граммы Mathematica. Графики представлены в безразмерных переменных, полу-

ченных преобразованиями   0 0ωx c x  и 0ωt t  , где ,t x  – безразмерные 

переменные. 

Воздействие поля двухсолитонной цепочки на одиночную дислокацию 

исследовалось при различных скоростях совместного скольжения. При отсут-

ствии взаимодействия совместное движение такой структуры для последователь-

ных моментов времени представлено на рис.2а,b. Видно, что одиночная 

дислокация и двухсолитонная цепочка движутся с одинаковой скоростью, не вза-

имодействуя друг с другом. 

При упругом взаимодействии дислокации с дислокационной цепочкой 

для больших скоростей скольжения численный эксперимент дал результат, пред-

ставленный на рис.3. Из рис.3 следует, что движение дислокации замораживается 

полем дислокационной цепочки при больших скоростях скольжения. 

Для малых скоростей скольжения получен результат представленный на 

рис.4. Из рис.4 следует, что при малых скоростях скольжения дислокация вытал-

кивается из занимаемой позиции. 

Для объяснения полученных результатов были смоделированы поля 
напряжений дислокационной цепочки при исследуемых скоростях скольжения, 
представленные на рис.5. 

Из результата численного эксперимента можно заключить, что с увеличе-
нием скорости скольжения поле напряжений дислокационной цепочки сжима-
ется в направлении скольжения и увеличивается по амплитуде. Соответственно 
уменьшается взаимодействие дислокации и дислокационной цепочки в направ-

Рис.3. Движение свободной двухсолитонной цепочки (1) и одиноч-
ной дислокации (2), находящейся в поле двухсолитонной цепочки 
для больших скоростей скольжения 9 × 10–1 см/с для (а) t1 и (b) t2 при 
t1 < t2. 
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лении скольжения. В выбранном интервале скоростей сила отталкивания дисло-
кационной цепочки и одиночной дислокации растет с уменьшением скорости 
скольжения. Следовательно, изменяя скорость скольжения, можно регулировать 
степень воздействия поля дислокационной цепочки на дислокацию.  

Таким образом, многосолитонная цепочка является «стопором», отталки-
вающим дислокацию. В зависимости от соотношения между временем задержки 
дислокации и временем ее свободного пробега между барьерами, последние 
можно условно разделить на низкие и высокие, которые действуют как слабые и 
сильные стопоры. Слабые стопоры эквивалентны существованию силы трения, 
действующей на дислокацию. Сильные стопоры связаны с высокими и протяжен-
ными барьерами.  

Рис.4. Движение одиночной дислокации (1), находящейся в поле 
двухсолитонной цепочки (2) для малых скоростей скольжения  
3 × 10–1 см/с для (a) t1 и (b) t2 при t1 < t2. 

Рис.5. Поля напряжений двухсолитонной цепочки при скоростях 
скольжения V1 > V2> V3. 
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На практике используется полубесконечная подложка с цепочками соли-
тонов и пленка. Пленка и подложка – упруго-изотропные твердые тела с одина-
ковыми модулями сдвига и коэффициентами Пуассона, а также с одинаковыми 
типами кристаллических решеток и близкими параметрами решеток. В этом слу-
чае наличие в подложке многосолитонной цепочки приводит к тому, что на гра-
нице пленка–подложка дислокации несоответствия выталкиваются полем цепоч-
ки из рабочей области гетероструктуры. 

Для применения предложенного метода рекомендуется использование ге-
тероструктуры Co/Cu, в которой критическая толщина достаточно мала, а плот-
ность дислокаций несоответствия большая (≥1.3 × 106 см–1) [11]. Может быть 
также использована гетероструктура Fe/Cu или другие гетероструктуры с под-
ложками из гранецентрированных кубических металлов, для которых характерна 
большая плотность дислокаций [12]. 

Существует другая возможность получения гетероструктур с минималь-
ным количеством дислокаций несоответствия, например, при применении гете-
роструктур кремний на сапфире. В этом случае получают сапфировые подложки, 
выращенные специальными методами [13], имеющие определенные, улучшен-
ные, параметры и допускающие эффективное увеличение критической толщины 
пленки. 

Константы при моделировании взяты для меди, так как движение дисло-
каций в меди (ГЦК решетка) начинается при очень низких нагрузках (при 298 К 

скорость дислокаций порядка 8 × 102 см/с при σ ≈ 106 дин/см2) и может меняться 

в зависимости от напряжения в широком интервале [14]. 

3. Заключение 

Движение дислокаций несоответствия в гетероструктурах заморажива-
ется полем многосолитонной цепочки при больших скоростях скольжения. При 
малых скоростях скольжения дислокации выталкиваются многосолитонной це-
почкой из рабочей области гетероперехода.  Наличие многосолитонной цепочки 
приводит к тому, что на границе пленка–подложка дислокации несоответствия 
могут регулируемо выталкиваться из рабочей области гетероструктур, что уве-
личивает стабильность их свойств и улучшает физические показатели. 
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ԱՆՀԱՄԱՊԱՏԱՍԽԱՆՈՒԹՅԱՆ  ԴԻՍԼՈԿԱՑԻԱՆԵՐԻ  ՀԵՌԱՑՄԱՆ  

ԲԱԶՄԱՍՈԼԻՏՈՆԱՅԻՆ  ՄԵԹՈԴ   

Մ.Մ. ԱՌԱՔԵԼՅԱՆ 

Հետերոանցումերի սահմաններում անհամապատասխանության դիսլոկացիաների 

խտության փոքրացման նպատակով մշակված է տեսական մոդել: Այն հիմնված է բազմա-

սոլիտոնային շղթայի և միայնակ դիսլոկացիայի վանողության վրա, որի հետևանքով տեղի է 

ունենում դիսլոկացիայի հեռացումը հետերոկառուցվածքի ֆունկցիոնալ տիրույթից: 

MULTISOLITONIC  METHOD  OF  MISFIT  DISLOCATIONS  REMOVAL   
FROM  FUNCTIONAL  AREA  OF  HETEROSTRUCTURES  

M.M. ARAKELYAN 

The theoretical model of reduction of density of misfit dislocations on the heterostructure 
border is developed. The model is based on repulsion of a multisolitonic chain and single dislocation 
owing to what there a removal of dislocation from functional area of heterostructure occurs. 


