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Abstract. There are no models in use that would take into account the influence of internal
deformations in strained structures on the key parameters of heterojunctions depending on
the concentration of layer’s components and thickness. The aim of the present paper is to
determine the dependence of elastic strains and deformations and define changes in zone diagram
of In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs structure depending of the concentration of components and thicknesses of
layer and substrate. The paper features calculation of strains in In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs heterostructure
at different correlations between the thicknesses of contacting semiconductors. The calculated
values of conduction band edge shift and valence-band splitting in substrate and layer allow
the authors to define the dependence between the alteration of band gap width in presence of
deformation produced by the change of the thicknesses of layer and substrate and concentration
of components.

The authors arrive at the definition, according to which the stress-strained state of In1−𝑥Ga𝑥As/
GaAs heterojunction leads to remarkable changes in its energy band structure. The paper includes
equation of the dependence of main parameters of the energy band zone diagram of heterojunction
on concentrations of components and proportion of thicknesses. The selection of correlations
between substrate and layer thicknesses gives possibilities for a forecast and, further, management
of parameters of the zone diagram and, consequently, of electronic properties of In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs
heterojunctions. As a result of the research, the calculation formula of band gap width changes
can be seen as a basis for analysis of changes being subject to alterations in concentration
of components and correlation between layer and substrate thicknesses in elastically strained
heterostructure.

Keywords: stresses, deformation, strained heterostructure, gallium arsenide, gallium indium
arsenide.

Введение

Возможность управлять рядом физиче-
ских свойств посредством изменения величи-
ны деформации, напряжений, концентраций
компонентов и соотношений толщин контак-
тирующих слоя и подложки напряженных
гетероструктур на основе соединений A3B5

представляет интерес для исследователей. Во-
прос влияния деформаций на отдельно взя-
тый полупроводник широко освещен в лите-
ратуре, есть и экспериментальные, и теоре-
тические исследования [1–3]. В литературе
рассмотрены деформации и построена каче-

ственная картина смещения энергетических
уровней в полупроводниковых кристаллах
In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs [4]. Однако отсутствует мо-
дель, учитывающая влияние внутренних де-
формаций в напряженных структурах в за-
висимости от концентрации компонент и тол-
щин слоя и подложки на основные параметры
гетеропереходов. Цель данной работы — уста-
новление зависимости упругих напряжений
и деформаций, а также изменения зонной
диаграммы структуры In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs в
зависимости от концентрации компонентов и
толщин слоя и подложки.
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1. Теория

При наличии деформации симметрия по-
лупроводника понижается, что влияет на из-
менение спектра электронов [5]. В случае ма-
лых деформаций тензор деформации 𝜀𝑖𝑘 ра-
вен

𝜀𝑖𝑘 =
1

2

(︂
d𝑢𝑖
d𝑥𝑘

+
d𝑢𝑖
d𝑥𝑖

)︂
,

где 𝑢𝑖, 𝑢𝑘 — составляющие вектора смещения
точки кристаллической решетки при дефор-
мации.

Допустим, что гетероструктура образует-
ся путем сращивания по направлению [001].
Несоответствие постоянных решеток слоя
и подложки вызывает механические напря-
жения, причем постоянная решетки слоя
In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs зависит от концентраций
In и Ga по правилу Вегарда, а постоянная
решетки подложки GaAs неизменна. Из-за
понижения симметрии слоя и подложки необ-
ходимо ввести постоянные решетки по на-
правлениям [100], [010] — 𝑎, [001] — 𝑎⊥ и ис-
пользовать идеализацию об однородности де-
формаций в подложке и слое. Как известно
из теории упругости [6], величины механиче-
ского напряжения в подложке и слое можно
выразить через постоянные решетки 𝑎𝑠, 𝑎𝑙 и
толщины подложки и слоя ℎ𝑠, ℎ𝑙

𝜏𝑠,𝑙 =
𝐸𝑠,𝑙(𝑎− 𝑎𝑠,𝑙)

(1− 𝜈𝑠,𝑙)
ℎ𝑠,𝑙,

где 𝐸𝑠,𝑙 и 𝜈𝑠,𝑙 — модули Юнга и коэффициен-
ты Пуассона подложки (𝑠) и слоя (𝑙) соответ-
ственно. Модуль Юнга и коэффициент Пуас-
сона для слоя определяются в зависимости
от концентрации 𝑥 линейной интерполяцией
значений для соответствующих бинарных со-
единений. Постоянные решетки подложки и
слоя вдоль контактной плоскости 𝑎 и в пер-
пендикулярном направлении 𝑎⊥𝑠,1 получаем
из условия равновесия механических напря-
жений 𝜏𝑠 = 𝜏𝑙 = 0:

𝑎 =

𝐸𝑠

1− 𝜈𝑠
ℎ𝑠 +

𝐸𝑙

1− 𝜈𝑙
ℎ𝑙

𝐸𝑠
1−𝜈𝑠

ℎ𝑠

𝑎𝑠
+

𝐸𝑙
1−𝜈𝑙

ℎ𝑙

𝑎𝑙

𝑎⊥𝑠,𝑙 = 𝑎𝑠,𝑙 +
2𝜈𝑠,𝑙

1− 𝜈𝑠,𝑙
(𝑎𝑠,𝑙 − 𝑎) ,

тогда компоненты тензора деформаций мож-
но определить [7]

(𝜀𝑠,𝑙)11 = (𝜀𝑠,𝑙)22 =

=
(−1 + 𝜈𝑠,𝑙)𝐸𝑙,𝑠(𝑎𝑠,𝑙 − 𝑎𝑙,𝑠)

𝐸𝑙,𝑠(−1 + 𝜈𝑠,𝑙)𝑎𝑠,𝑙 + ℎsign𝐸𝑠,𝑙(−1 + 𝜈𝑙,𝑠)𝑎𝑠,𝑙
,

(𝜀𝑠,𝑙)33 =

=
𝜈𝑠,𝑙𝐸𝑙,𝑠(𝑎𝑙,𝑠 − 𝑎𝑠,𝑙)

𝐸𝑙,𝑠(−1 + 𝜈𝑠,𝑙)𝑎𝑠,𝑙 + ℎsign𝐸𝑠,𝑙(−1 + 𝜈𝑙,𝑠)𝑎𝑙,𝑠
,

где

sign =

{︂
1, если 𝑙,

−1, если 𝑠.

где индексы 11, 22, 33 определяют направле-
ния [100], [010], [001], соответственно.

Зная компоненты тензора деформаций,
можно определить возникающие напряжения
слоя (𝑙) и подложки (𝑠) по соответствующим
направлениям [100], [010], [001] (соответствует
индексам 11, 22, 33) и в зависимости от отно-
шения толщин подложки и слоя ℎ = ℎ𝑙/ℎ𝑠 на
основании обобщённого закона Гука и закона
упругого изменения объема [8]

(𝜎𝑠,𝑙)𝑐𝑝 =

=
𝐸𝑠,𝑙

3(1− 2𝜇𝑠,𝑙)

(︀
(𝜀𝑠,𝑙)11 + (𝜀𝑠,𝑙)22 + (𝜀𝑠,𝑙)33

)︀
,

где 𝑖 = 𝑘 = 1, 2, 3.
Зная значения компонентов тензора де-

формации, можно определить смещение уров-
ней энергии в деформированных подложке
и слое. В In1−𝑥Ga𝑥As и в GaAs простое сжа-
тие или растяжение приводит к одинаково-
му смещению энергетических минимумов зо-
ны проводимости в эквивалентных направ-
лениях <111> Δ𝐸𝑐 = 𝑎𝑐(𝜀11 + 𝜀22 + 𝜀33) [4].
Изменение валентной зоны под действи-
ем деформации представляется в виде [4]
Δ𝐸𝜈 = 𝑎𝜈(𝜀11 + 𝜀22 + 𝜀33)± 𝑏𝜈 |𝜀11 − 𝜀33|, знак
«+» соответствует легким дыркам, знак «−» —
тяжелым.

Рассчитанные величины смещения краев
зоны проводимости и расщепления валентной
зоны подложки и слоя позволяют определить
зависимость изменения ширины запрещенной
зоны Δ𝐸𝑔 подложки (𝑠) и слоя (𝑙) при нали-
чии деформации от соотношения ℎ и концен-
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Таблица 1. Значения параметров уравнений

Соединение 𝑎, Å 𝐸 (GPa) 𝜈 (𝑎𝑐 − 𝑎𝜈) (eV) 𝑏𝜈 (eV)
InAs 6,06 28,2 0,35 −4,08 −1,8

GaAs 5,65 37,14 0,31 −6 −2

Рис. 1. Зависимости величин напряжений слоя
от отношения толщин подложки и слоя

Рис. 2. Изменение ширины запрещенной зоны
для тяжелых дырок в слое от отношения толщин

подложки и слоя

трации 𝑥:

Δ𝐸𝑔𝑠(𝑥, ℎ) = Δ𝐸𝑐𝑠(𝑥, ℎ)−Δ𝐸𝜈𝑠(𝑥, ℎ) =

= (𝑎𝑐𝑠 − 𝑎𝜈𝑠)
(︀
(𝜀𝑠)11(𝑥, ℎ)+

+ (𝜀𝑠)22(𝑥, ℎ) + (𝜀𝑠)33(𝑥, ℎ)
)︀
∓

∓ 𝑏𝜈 |(𝜀𝑠)11(𝑥, ℎ)− (𝜀𝑠)33(𝑥, ℎ)| .

Δ𝐸𝑔𝑙(𝑥, ℎ) = Δ𝐸𝑐𝑙(𝑥, ℎ)−Δ𝐸𝜈𝑙(𝑥, ℎ) =

=
(︀
𝑎𝑐𝑙(𝑥)− 𝑎𝜈𝑙(𝑥)

)︀(︀
(𝜀𝑙)11(𝑥, ℎ)+

+ (𝜀𝑙)22(𝑥, ℎ) + (𝜀𝑙)33(𝑥, ℎ)
)︀
∓

∓ 𝑏𝜈(𝑥) |(𝜀𝑙)11(𝑥, ℎ)− (𝜀𝑙)33(𝑥, ℎ)| .

2. Результаты и их обсуждение

Значения параметров уравнений при
𝑇 = 300 К [9–12] приведены в табл. 1.

На рис. 1 показаны зависимости величин
напряжений слоя от отношения толщин под-
ложки и слоя ℎ = ℎ𝑙/ℎ𝑠. Видно, что с увеличе-
нием толщины слоя по отношению к подлож-
ке напряжения уменьшаются, а наибольшие
напряжения наблюдаются при соотношениях
0,01 < ℎ < 4.

На рис. 2 приведены зависимости Δ𝐸𝑔𝑙ℎ

от ℎ (Δ𝐸𝑔𝑙ℎ — изменение ширины запрещен-
ной зоны для тяжелых дырок в слое). Из рис.
2 видно, что в слое при увеличении напряже-
ний изменение ширины запрещенной зоны по
модулю увеличивается.

На рис. 3 приведены зависимости Δ𝐸𝑔𝑙𝑙 от
ℎ (Δ𝐸𝑔𝑙𝑙 — изменение ширины запрещенной
зоны для легких дырок в слое). Результаты
показывают, что в слое при увеличении на-
пряжений изменение ширины запрещенной
зоны по модулю увеличивается.

Возникающие напряжения приводят не
только к количественным, но и к каче-
ственным изменениям в зонной структу-
ре, что должно привести, в свою оче-
редь, к существенному изменению электрон-
ных свойств напряженного гетероперехода
In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs.

Заключение

Таким образом, напряженно-дефор-
мированное состояние гетероперехода
In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs заметно влияет на характе-
ристики в энергетической зонной структуре.
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Рис. 3. Изменение ширины запрещенной зоны для легких дырок в слое от отношения толщин
подложки и слоя

Подбор соотношений толщин подложки и
слоя позволяет прогнозировать, а затем и
управлять параметрами зонной диаграммы,
следовательно, электронными свойствами
гетеропереходов In1−𝑥Ga𝑥As/GaAs. Выведен-
ная в работе формула для Δ𝐸𝑔 позволяет
проанализировать изменение ширины запре-
щенной зоны в зависимости от концентрации
компонентов и соотношения толщин слоя и
подложки упругонапряженной гетерострук-
туры.
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