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У роботі розвинута теоретична модель для розрахунку енергетичних характеристик поверхонь 

квантових точок (КТ) InAs в матриці GaAs при зміні температури їх самоорганізації. Описана теоре-

тична модель дозволяє розраховувати поверхневі  енергетичні та адгезійні парметри КТ InAs в мат-

риці GaAs при зміні температури їх самоорганізації. 

Розраховані результати дають можливість досліджувати (аналізувати) характеристики міжфазних 

шарів на межах поділу КТ InAs / ЗШ In, ЗШ In / GaAs, КТ InAs / GaAs підкладка (ЗШ – змочуючий 

шар металу). Вони можуть бути використані для аналізу, тобто визначення загальних закономірнос-

тей зміни енергетичних параметрів КТ InAs в матриці GaAs(100). Крім того вони корисні при моде-

люванні зміни енергетичних характеристик поверхневих шарів, які характеризують механізми взає-

модії і релаксації пружних напружень та поверхневих енергій системи GaAs / In / InAs. 
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1. ВСТУП 
 

Унікальні фізичні властивості напівпровіднико-

вих квантових точок (КТ) стимулювали розвиток 

технології їх виготовлення. В даний час нанотехно-

логії досягли такого рівня, що дозволяють конструю-

вати високоякісні оптоелектронні прилади на базі 

масивів КТ [1]. Особливості електронної структури 

КТ обумовлені не тільки їх складом і розмірами, але 

й впливом внутрішніх пружних деформацій [2, 3]. 

Одним із шляхів формування упорядкованих ря-

дів КТ є явище самоорганізації наноструктур на по-

верхні кристалу. Це явище у більшості напівпровід-

никових гетероепітаксійних систем і в першу чергу 

системи КТ InAs / GaAs (100) виникає за рахунок 

великої невідповідності параметрів ґраток (fn  7 %), 

яке призводить до релаксації пружних напружень 

завдяки утворенню напружених острівців КТ [4]. У 

праці [5] було проведено дослідження пружних влас-

тивостей і характеристик дислокацій невідповідності 

гетероструктур InxGa1 – xAs / GaAs. Інша характерис-

тика, яка впливає на кінетику росту КТ – поверхне-

ва енергія. У зв’язку з цим, для більш глибокого ро-

зуміння механізму самоорганізації КТ InAs у матри-

ці GaAs і їх електронної структури, актуальною стає 

задача провести дослідження температурних змін 

енергетичних параметрів міжфазної взаємодії: між-

фазного натягу Sm  f(T), міжфазної енергії G-

m  f(T), роботи адгезії Aad  f(T), енергії адгезійних 

зв’язків Wad  f(T), відповідно до термодинамічної 

моделі системи GaAs / In / КТInAs. Тому метою даної 

роботи є визначення зміни енергетичних характери-

стик поверхневого шару системи GaAs / In / КТ InAs, 

що ґрунтується на положеннях нерівноважної тер-

модинаміки і фізики поверхні згідно роботи [6]. 

 

 

2. МЕТОДИКА ВИЗНАЧЕННЯ ЗМІН ПОВЕРХ-

НЕВОГО НАТЯГУ І ПОВЕРХНЕВОЇ ЕНЕРГІЇ 
 

Для розрахунку поверхневого натягу і поверхне-

вої енергії розглянемо макроскопічну модель повер-

хневого шару твердого тіла, в якій область х  0 (V1) 

займає суцільне середовище (матеріал квантової 

точки, зокрема, InAs), а х  0 (V2) – підкладка GaAs 

(x, y, z – декартові координати). 

Співвідношення термодинамічної моделі поверх-

невого шару на поверхні напівпровідникового мате-

ріалу подамо у вигляді [6, 7]: 
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при x  0. Тут h – поверхневий натяг;  – поверхнева 

енергія (ПЕ); 1 1
0
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дає зв’язаним електричних зарядам (так названа 
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w1, w2 – густини електричної та механічної складо-

вих ПЕ; h – ефективна товщина поверхневого шару; 

ij , eij – компоненти тензорів напружень 


  і дефор-

мацій e


 (i, j  1, 2, 3); 11  x; 22  y; c, c – хімічний 

потенцал і концентрація домішки; , k, t, , с, C, t, 

с, dс, dt – фізичні характеристики матеріалу; ij – 

символи Кронекера; e – перший інваріант тензора 

деформацій;  – питома густина матеріалу; v,  – 

просторова і масова густини зв’язаних електричних 

зарядів відповідно;    – 0 – відхилення модифі-

кованого потенціалу   зв’язаних електричних заря-

дів від його рівноважного значення 0 в об’ємі тіла 

далеко від поверхні;  – скалярний потенціал на-

пруженості електричного поля;    – 0 – відхи-

лення потенціалу  від його рівноважного значення 

0; elE grad     – напруженість електричного 

поля; 0 – електрична постійна; 0T T T    – зміна 

температури; 
 3 1 2

E
K





, 

 2 1

E
G





; K, G – мо-

дулі внутрішнього стиску і зсуву відповідно; E – мо-

дуль Юнга;  – коефіцієнт Пуассона. 

Співвідношення (2.1)–(2.6) складають систему рі-

внянь для визначення фізичних , k, t, , с, C, t, 

с, dс, dt  і геометричної h характеристик поверхнево-

го шару. 

Використовуючи рівняння рівноваги (2.1), спів-

відношення, яке випливає з рівнянь Максвелла 

(2.2), рівняння стану (2.7)-(2.9) і граничні умови 

(2.10), напруження (і компоненти тензора поверхне-

вого натягу) у поверхневому шарі знаходимо, розк-

ладаючи їх і деформації в ряди за малим парамет-

ром bм  0. 

Вирази (2.3) і  (2.5) пояснюють фізичну суть пове-

рхневих натягу h та енергії , а (2.6) — умову квазі-

рівноваги поверхневого шару (стосовно перерозподі-

лів механічних напружень і зв’язаних електричних 

зарядів). 

 

3. ВИЗНАЧЕННЯ МІЖФАЗНОЇ ЕНЕРГІЇ ТА 

ЕНЕРГІЇ АДГЕЗІЙНИХ ЗВ’ЯЗКІВ  
 

Фізичні параметри перехідного шару на межі ро-

зділу КТ (квантова точка –підкладка) визначаємо із 

контактної задачі на основі рівнянь, аналогічних до 

рівнянь праці [8], які є узагальненням співвідно-

шень (1)-(7). 

Міжфазні енергію Wm  та натяг m подамо у ви-

гляді [6]: 

Wm  3 + m4; 
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Тут m, zm  3/Wm – фізичні характеристики між-

фазного шару; 2H – ефективна товщина міжфазного 

шару. 

Умову рівноваги міжфазного шару та наближені 

умови на границях (при x  H та x  – H) запишемо 

так [8]: 
 

Wm/x  (3 + m4) / x  0; 

) (   0 Hxpy  ; )(    0 Hxpy  (3.2) 

 

Тут індекс (+) відповідає параметрам КТ, а (–) – 

параметрам другого середовища (зокрема, підклад-

ки). 

Подамо граничні умови для межі поділу середо-

вищ КТ – підкладка: 
 

 +  –; x+  x–, y+  y– при (x  0). (3.3) 
 

Співвідношення (3,1)-(3,3) створюють основу сис-

теми рівнянь для визначення фізичних характерис-

тик m, b  (b+, b–), k  (k+, k–) і товщини 2H міжфазно-

го шару. 

Як видно з умов на границі (3,3) задача визна-

чення розподілу вільних та зв’язаних  електричних 

зарядів і механічних напружень – контактна. Таким 

чином, співвідношення (3,1)-(3,3) є основою контакт-

ної задачі. 

Роботу адгезії Aad і енергію адгезійних зв’язків 

Wad системи КТ – підкладка визначимо на основі 

відомих співвідношень [6]: 
 

 Aad  h+ + h– – m, (3.4) 
 

 Wad  + + – – Wm. (3.5) 

 

4. ЧИСЛОВІ РОЗРАХУНКИ. ОБГОВОРЕННЯ 

РЕЗУЛЬТАТІВ 
 

Використовуємо експериментальні дані й табли-

чні значення фізичних величин для неорганічних 

матеріалів [9-12]. Числові значення фізичних конс-

тант для  матеріалу КТ InAs, підкладки GaAs та 

змочуючого шару (ЗШ) In подано в таблиці 1. 
 

Таблиця 1 – Фізичні характеристики GaAs, InAs, In 
 

Матеріал E, 

ГПа 

 N 1028, 

1/м3 

h, 

Н/м 

, 

Дж/м2 

GaAs 85,06 0,35 4,42 1,17 1,67 

InAs 51,42 0,31 3,96 0,76 1,08 

In 11 0,46 3,68 0,56 0,56  
 

Тут NGaAs, NInAs, NIn – числа атомів матеріалу в 

одиниці об’єму. 

Температурний інтервал розрахунку визначення 

зміни енергетичних характеристик поверхневого шару 

системи GaAs – In – КТ InAs вибирався з технологічних 

умов отримання КТ InAs в матриці GaAs основними 

методами епітаксії : молекулярно променевої (МПЕ) 

[13], МОС-гідридної [14] і хлорид – гідридної (ХГЕ) [15]. 
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Характеристики міжфазних шарів: міжфазного 

натягу Sm  f(T), міжфазної енергії Gm  f(T), роботи 

адгезії Aad  f(T), енергії адгезійних зв’язків 

Wad  f(T) на границях середовищ між КТ InAs і ЗШ 

In, ЗШ In і підкладкою GaAs знаходимо на основі 

методики роботи [6]. Тиск всередині КТ InAs прий-

мався у вигляді двох граничних  величин: рівний 

атмосферному тиску px  py  0,1 MПа і 

px  py  3,5 ГПа згідно роботи [16].  

На рис. 1 показано розраховані температурні за-

лежності енергетичних параметрів міжфазної взає-

модії для системи підкладка GaAs / КТ InAs при ат-

мосферному тиску у квантовій точці InAs. Рис. 1 від-

повідає ситуації, коли перехідний ЗШ індію відсут-

ній або настільки малий, що ним можна нехтувати. 
 

 
 

Рис. 1 – Температурні залежності роботи адгезії Aad,  енер-

гії адгезійних зв’язків Wad, міжфазного натягу Sm, міжфаз-

ної енергії Gm для системи підкладка GaAs / КТ InAs при 

атмосферному тиску у квантовій точці InAs (тиск  

px  0,1 МПа; py  0,1 МПа) 
 

 
 

Рис. 2 – Температурні залежності роботи адгезії Aad, енергії 

адгезійних зв’язків Wad, міжфазного натягу Sm, міжфазної 

енергії Gm для системи підклака GaAs / ЗШ In при атмос-

ферному тиску (тиск px  0,1 МПа; py  0,1 МПа) 

 
 

Рис. 3 – Температурні залежності роботи адгезії Aad, енергії 

адгезійних зв’язків Wad, міжфазного натягу Sm, міжфазної 

енергії Gm, (штрих-пунктир для системи ЗШ In / КТ InAs 

при атмосферному тиску у квантовій точці InAs (тиск 

px  0,1 МПа; py  0,1 МПа) 
 

 
 

Рис. 4 – Температурні залежності роботи адгезії Aad, Н/м, 

енергії адгезійних зв’язків Wad, Дж/м2, міжфазного натягу 

Sm, Н/м, міжфазної енергії Gm, Дж/м2 для системи  ЗШ In  – 

КТ InAs при тиску у квантовій точці InAs (Тиск  

px  3,5 ГПа; py  3,5 ГПа) 
 

На рис. 2-4 представлені розраховані температу-

рні залежності енергетичних параметрів міжфазної 

взаємодії для системи підкладка GaAs / ЗШ In при 

різних значеннях тиску в КТ. 

Аналіз всіх температурних залежностей міжфаз-

них енергетичних параметрів показав, що з збіль-

шенням температури всі вони у процесах самоорга-

нізації  КТ InAs  в матриці GaAs майже лінійно зме-

ншують свої числові величини. У точці плавлення In 

на температурних залежностях (рис. 2-рис. 4) для 

міжфазних енергетичних параметрів спостерігається 

«стрибок», що добре узгоджується з експериментом 

[17]. Аналіз температурних залежностей (рис. 1, 

рис. 2) міжфазних енергетичних параметрів показав, 

що з збільшенням товщини ЗШ In всі енергетичні 

параметри у процесі самоорганізації  КТ InAs в мат-

риці GaAs мають зменшувати свої значення. Порів-

няльна характеристика температурних залежностей 
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(рис. 3, рис. 4) показала, що з збільшенням тиску у КТ 

InAs міжфазні енергетичні параметри зростають. При 

атмосферному тиску у квантовій точці InAs (рис. 3) 

міжфазний натяг Sm чисельно стає рівним міжфазній 

енергії Gm в інтервалі температур Т  730÷950 К, а 

при тиску у квантовій точці InAs (рис. 4) (Тиск 

px  3,5 ГПа; py  3,5 ГПа) міжфазний натяг Sm чисе-

льно стає рівним міжфазній енергії Gm в інтервалі 

температур Т  430÷950 К. Таким чином з ростом тис-

ку у квантовій точці InAs збільшується температур-

ний інтервал однакових числових величин міжфазно-

го натягу Sm з міжфазною енергією Gm. 

Самоорганізація КТ InAs  в матриці GaAs для різ-

них епітаксійних методів відбувається при температу-

рах : МПЕ – 695÷755 К, МОС-гідридна і низькотемпе-

ратурна ХГЕ – 765÷825 К. Із цього випливає, що всі 

міжфазні енергетичні параметри для самоорганізації 

КТ InAs  в матриці GaAs для МПЕ на межі поділу під-

кладка GaAs / ЗШ In знаходяться в інтервалах Aad   

1,561÷1,521 Н/м, Wad  1,185÷1,521 Дж/м2, Sm  0,418÷ 

0,411 Н/м, Gm  0,331÷0,312 Дж/м2 (рис. 2); на межі поді-

лу ЗШ In / КТ InAs при тиску у квантовій точці InAs 

(тиск px  3,5 ГПа; py  3,5 ГПа) знаходяться в інтерва-

лах Aad  1,232÷1,204 Н/м, Wad  0,892÷0,871 Дж/м2, 

Sm  0,232÷0,221 Н/м, Gm  0,232÷0,221 Дж/м2 (рис. 4). 

Для МОС-гідридної і низькотемпературної ХГЕ міжфа-

зні енергетичні параметри для самоорганізації КТ InAs 

в матриці GaAs для межі поділу підкладка GaAs / ЗШ 

In знаходяться в інтервалах Aad  1,519÷1,498 Н/м, 

Wad  1,152÷1,143 Дж/м2, Sm  0,409÷0,403 Н/м, 

Gm  0,310÷0,305 Дж/м2 (рис. 2); на межі поділу ЗШ I-

n / КТ InAs при тиску у квантовій точці InAs (тиск 

px  3,5 ГПа; py  3,5 ГПа) знаходяться в інтервалі  

Aad  1,201÷1,1156 Н/м, Wad  0,869÷0,818 Дж/м2, 

Sm  0,221÷0,212 Н/м, Gm  0,221÷0,212 Дж/м2 (рис. 4). 

 

5. ВИСНОВКИ 
 

На основі термодинамічного підходу [6] і основ-

них співвідношень фізики поверхні з використанням 

експериментальних результатів розраховані  темпе-

ратурні залежності енергетичних параметрів міжфа-

зної взаємодії: міжфазного натягу Sm  f(T), міжфаз-

ної енергії Gm  f(T), роботи адгезії Aad = f(T), енергії 

адгезійних зв’язків Wad  f(T), відповідно до термо-

динамічної моделі системи GaAs / In / КТ InAs. 

На базі розрахованих температурних залежнос-

тей енергетичних параметрів досліджено температу-

рні зміни фізичних енергетичних характеристик 

міжфазних шарів гетеронаноструктури InAs / GaAs 

при самоорганізації КТ InAs в матриці GaAs. 

Знайдені числові інтервали енергетичних параме-

трів міжфазної взаємодії при самоорганізації КТ InAs 

в матриці GaAs для різних епітаксійних методів 

МПЕ, МОС-гідридної і низькотемпературної ХГЕ.  

Отриманні результати дають можливість дослі-

джувати і оптимізувати характеристики міжфазних 

шарів на границях поділу КТ InAs / ЗШ In, ЗШ In / 

підкладка GaAs, КТ InAs / підкладка GaAs. Резуль-

тати досліджень можуть бути використанні для ана-

лізу – визначення загальних закономірностей зміни 

параметрів від температури зародкоутворення і рос-

ту КТ InAs в матриці GaAs(100). Крім того вони ко-

рисні при моделюванні змін енергетичних характе-

ристик міжфазних та поверхневих шарів, котрі ха-

рактеризують механізми взаємозв’язку між релакса-

цією пружних напружень і поверхневої енергії сис-

теми GaAs / In / InAs. Орієнтація на дослідження 

поведінки фізичних характеристик системи GaAs / 

In / InAs визначатиме частину загальної проблеми 

встановлення інваріантної поведінки фізичних ха-

рактеристик міжфазних та поверхневих шарів спо-

лук АIIIBV в умовах нагрівання (охолодження). 

Подальший розвиток досліджень згідно модельних 

уявлень роботи [6] пов’язаний з урахуванням ролі 

міжфазних енергетичних та адгезійних характерис-

тик КТ в описі дислокованих кластерів [18], котрі є 

основними дефектами в гетеронаноструктурах з КТ. 
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В работе развита теоретическая модель для расчета энергетических характеристик поверхностей 

квантовых точек (КТ) InAs в матрице GaAs при изменении температуры их самоорганизации. Изло-

женная теоретическая модель позволяет рассчитывать межфазные энергетические и адгезионные па-

раметры КТ InAs в матрице GaAs  при изменении температуры их самоорганизации.  

Рассчитанные результаты дают возможность исследовать (анализировать) характеристики меж-

фазных слоев на границе раздела КТ InAs / СС In, СС In / GaAs, КТ InAs / GaAs подложка (СС – сма-

чивающий слой металла). Они могут быть использованы для анализа – определения общих законо-

мерностей изменений энергетических параметров КТ InAs в матрице GaAs(100). Кроме того они по-

лезны при моделировании изменений энергетических характеристик поверхностных слоев, которые 

характеризуют механизмы взаимосвязей между релаксацией упругих напряжений и поверхностной 

энергией системы GaAs / In / InAs. 
 

Ключевые слова: Квантовая точка, Самоорганизация, Энергетические характеристики поверхност-

ных слоев, Система GaAs / In / InAs. 
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The work developed a theoretical model for calculating the surface energy characteristics of quantum dots 

(QD) InAs in the GaAs matrix when the temperature of self-organization. The stated theoretical model allows 

the calculation of interfacial energy and adhesion parameters InAs QDs in GaAs matrix when the tempera-

ture of self-organization. The calculated results provide an opportunity to explore (analyze) the characteristics 

of interfacial layers at the QD InAs / WL In, WL In / GaAs, QD InAs / GaAs substrate (WL – wetting layer of 

metal). They can be used for analysis - identifying common patterns of change in the energy parameters of 

QD InAs in a matrix GaAs (100). In addition, they are useful for modeling changes in the energy characteris-

tics of the surface layers, which characterize the relationship between the mechanisms of relaxation of elastic 

stresses and the surface energy of GaAs / In / InAs system. 
 

Keywords: Quantities dots, Self-organization, Energy characteristics of surface layers, GaAs / In / InAs 

system. 
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