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摘要：为了研究晶格常数不匹配的异质结犛犻犌犲／犛犻生长过程中低温缓冲层内缺陷对位错运动的影响，使用位错偶

极子模型在犛犻晶体内建立了一对３０°部分位错，和导致３０°部分位错运动的弯结结构，以及位错芯重构缺陷（犚犇）与

弯结组合而生成的弯结犚犇结构．通过分子动力学模拟，使用犘犪狉狉狀犲犾犾狅犚犪犺犿犿犪狀方法施加剪应力促使位错运动，

得到了左右弯结犚犇结构在迁移过程中的８种稳定构型，并且使用 犖犈犅方法和紧束缚势计算了纯弯结和弯结

犚犇迁移过程中势垒高度，发现弯结犚犇的迁移能力要高于纯弯结结构．从模拟结果推断出，低温层生长技术中的

犛犻低温缓冲层由于低温限制了重构缺陷的运动，减少其相遇发生湮灭的概率，从而使得更多的弯结能够与重构缺

陷结合生成弯结犚犇结构来提高３０°部分位错的运动能力，由此释放异质结结构失配应力所需的位错密度会随之

减小．
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１　引言

由于犛犻１狓犌犲狓 异质结半导体器件所表现出的优

异性能［１］，怎样在犛犻基片上得到高 犌犲含量和高质

量的犛犻１狓犌犲狓 膜是被广泛研究的问题．但是由于犛犻，

犌犲间４１７％的晶格常数差的存在会导致生长过程

中伴随着失配应力释放而产生影响器件质量的位错

缺陷．近年来提出的低温缓冲层生长技术（犔犜犛犻）
［２］

是通过在犛犻基片上加入一层相对低温（７００犓左右）

条件下生长的犛犻，然后在该层上继续生长犛犻１狓犌犲狓，

而最终得到低位错密度的犛犻１狓犌犲狓 层．犛犻低温缓冲

层内存在的缺陷会对位错的产生和运动造成影响，

因此释放应力所需要的位错密度就会降低［３］，关于

此方法的机理还缺乏从原子构型角度的解释．

在金刚石结构晶体所组成的异质结结构中，最

主要的位错为螺位错和６０°位错
［４］．除去犛狌狕狌犽犻在

低温和高应力条件下观察到的犛犻中未分解的全位

错外［５］，在常见的异质结生长条件下，螺位错会分解

为两个３０°部分位错，而６０°位错会分解为一个３０°

和一个９０°部分位错，中间都会被堆垛层错区隔

开［６］．因此，异质结结构中位错运动的关键为３０°部

分位错的运动．而３０°位错的运动是通过弯结对

（犽犻狀犽狆犪犻狉）的生成以及弯结沿位错线方向的迁移来

完成的．弯结对包括左弯结（犾犲犳狋犽犻狀犽）和右弯结

（狉犻犵犺狋犽犻狀犽），如图１中犪，犮所示．

重构缺陷（犚犇）是位错芯的一种特殊缺陷，它是

位错芯的悬键两两重组之后剩余的孤立悬键，如图

１中犫所示．多个实验和第一原理计算从不同角度

均证明了 犚犇的存在
［７，８］．在温度较高时，犚犇自身

也会通过原子的热涨落发生迁移，寻找其他的 犚犇

来进行重构消除悬键．但是在犛犻低温缓冲层生长技

术中，因为体系温度较低，此时的 犚犇迁移能力较

弱，与其他犚犇相遇发生重构的概率也低，所以犛犻

低温缓冲层中会存在较多的犚犇．

在３０°部分位错的位错芯上，当重构缺陷犚犇与

弯结相遇时，能产生一种弯结犚犇组合结构，见图１

中犱，犲，３０°部分位错就会通过弯结犚犇结构的迁移

来运动．由于这种结构中存在着一个悬键，从而使得

它在迁移过程与纯弯结相比有很大不同，本研究尝

试使用分子模拟方法，采用犛犻的紧束缚势，计算得

到弯结迁移过程中的能量变化，通过最高迁移势垒

高度来比较弯结犚犇和纯弯结的迁移能力．

３０°分位错上的纯弯结、弯结犚犇结构运动时，

须经历一系列的稳定状态，这些状态周期性地出现

使得弯结发生迁移．从一个状态转换到另外一个状

态时需要跨越势垒．如果单纯在分子动力学过程中

通过记录每一步总能量的方法得到势垒高度，会因



第１１期 杨立军等：　位错芯重构缺陷对于犛犻中位错运动的影响

图１　３０°部分位错的位错芯的左弯结（犪），右弯结（犮），重构缺

陷（犫），以及弯结与重构缺陷结合生成的左弯结犚犇结构（犱），

右弯结犚犇结构（犲）　图中深色部分表示堆垛层错区域．

犉犻犵．１　犔犲犳狋犽犻狀犽（犪），狉犻犵犺狋犽犻狀犽（犮），狉犲犮狅狀狊狋狉狌犮狋犻狅狀

犱犲犳犲犮狋（犫），狋犺犲犾犲犳狋犽犻狀犽犚犇 （犱）犪狀犱狉犻犵犺狋犽犻狀犽犚犇

（犲）狅狀３０°狆犪狉狋犻犪犾犱犻狊犾狅犮犪狋犻狅狀犾犻狀犲　犜犺犲犾犪狋犲狉狋狑狅犪狉犲

狋犺犲犮狅犿犫犻狀犪狋犻狅狀狊狅犳犽犻狀犽狊犪狀犱狉犲犮狅狀狊狋狉狌犮狋犻狅狀犱犲犳犲犮狋狊．

犜犺犲犱犪狉犽狆犪狉狋狊犱犲狀狅狋犲狋犺犲狊狋犪犮犽犻狀犵犳犪狌犾狋狊犪狉犲犪．

为温度产生的热涨落以及结构受剪应力变形产生的

形变能使得最后结果误差超出可接受范围，所以，需

要寻找其他可靠方法．

犖狌犱犵犲犱犲犾犪狊狋犻犮犫犪狀犱（犖犈犅）
［９］方法是在初始

和最终结构之间进行插值得到一系列的“镜像”，这

些镜像之间存在弹性相互作用以保持它们在路径上

的平均分布．在保持镜像之间弹性作用存在的情况

下，在势能面上寻找这些“镜像”的可能的能量最低

点．这样，这些镜像连接起来的路径就是结构变化的

能量最低路径．路径上的能量最高点称为“鞍点”，路

径上相邻的最高与最低点的能量差定义为势垒．

犖犈犅方法需要输入结构初始与最终时刻的构

形，在我们的研究中，就需要输入弯结结构在运动过

程中的各稳定形态即能量最低时的构型．对于纯弯

结结构，犗狔犪犿犪
［１０］使用第一原理方法计算得到了

３０°部分位错纯弯结运动过程中各稳定结构．而对于

弯结犚犇结构的在运动中产生的稳定形态，还没有

可靠的结果．所以我们采用了分子动力学方法，在高

温和外加剪切应力的作用下促使弯结犚犇迁移，通

过分析迁移过程中的结构变化情况，找到稳定形态，

把经过退火弛豫后的稳定形态作为犖犈犅方法输入

量．

２　建模

２１　位错偶极子模型

模拟中的元胞均按照［１１１］，［１１２］，［１１０］方向

建立，位错线沿［１１０］．为了能够模拟真实晶体环境，

需要在三个方向上均采用周期性边界条件，单个位

错的引入，会因为边界的晶格不匹配而破坏元胞的

周期性．所以采用位错偶极子模型，在元胞中引入两

个柏氏矢量相反的３０°位错，使得元胞内总的柏氏

矢量之和为零．

采用施加位错位移场的方法来建立位错．由于

３０°部分位错可以看作是刃型位错和螺位错的叠加，

所以根据 犎犻狉狋犺犔狅狋犺犲的连续体模型的位错位移场

公式［１１］，对于元胞内的任意一个原子，分别计算出

其与元胞基本偶极子内的两个位错，空间的８个镜

像偶极子内的１６个位错之间的距离，带入位移场公

式得到１８个位移矢量，进行迭加后得到了该原子在

周期性边界条件下３０°部分位错偶极子体系中的位

移，并将原子进行移动．由此遍历所有原子，即得到

了３０°部分位错偶极子的初始构型．

２２　弯结犚犇结构的生成

根据上述方法建立３０°部分位错偶极子模型，

如图２（犪）所示．其中模型沿位错线方向长度须为此

方向晶格周期一半长度的奇数倍，来保证最终结构

生成后的周期性边界条件所要求的晶格匹配性．

建立位错偶极子模型之后，改变模拟元胞沿位

错线的周期性方向，如图２（犫）所示，模拟元胞成为

一个单斜立方体，倾斜的角度按照需要的弯结结构

的高度以及位错线的长度来确定．这样就在边界生

成了弯结结构，根据模型沿位错线方向的长度不同，

可以得到纯弯结结构或者弯结犚犇结构，改变倾斜

角度的符号，又可以得到左或者右弯结结构．接着按

照新的周期性方向平移整个模型，将生成的弯结结

构移动到元胞中心，并按照新的元胞重新规整原子，

如图２（犮）所示．

图２　通过改变周期性元胞形状的方法生成弯结或者弯结

犚犇结构过程示意图

犉犻犵．２　犛犮犺犲犿犪狋犻犮犱犻犪犵狉犪犿狅犳犵犲狀犲狉犪狋犻狅狀狆狉狅犮犲狊狊狅犳

犽犻狀犽狊狅狉犽犻狀犽犚犇狊狋犺狉狅狌犵犺狋犺犲狑犪狔狅犳犫狅狓狊犺犪狆犲犮犺犪狀

犵犻狀犵

使用以上方法，我们建立了３０°部分位错上的

左右弯结犚犇 结构．其中左弯结犚犇 模型长度为

１４９１
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４×１２×１０５倍晶格周期，［１１０］方向向上倾斜

４７１５°，包含６０４８个犛犻原子．右弯结犚犇模型长度

为４×１２×１１．５倍晶格周期，［１１０］方向向下倾斜

４３０６６°，包含６６２４个犛犻原子．

２３　剪应力的施加方法

我们采用沿位错的柏氏矢量方向施加剪应力来

使弯结犚犇结构运动．在以往研究位错运动的分子

动力学计算中，通常使用非全周期性的模拟元胞，采

用将边界原子进行人为相对平行位移来产生剪切应

力［１２，１３］，模拟过程与实际晶体状态相差较大．本文

采用犘犪狉狉犻狀犲犾犾狅犚犪犺犿犪狀
［１４］方法，在原子运动过程

中耦合元胞受剪切应力的变形运动，来达到自然地

施加剪应力的效果．

２４　势函数的选择

由于紧束缚势是第一原理方法的半经验衍生，

所需计算量较大，且研究弯结犚犇结构的动力学问

题所需时间尺度较大，又因为位错偶极子构型限制

了模型的几何尺寸也不能太小，所以在确定迁移过

程中的稳定构型结构的计算中我们选取经验势函数

来描述原子间的相互作用．通过比较计算犛犻材料常

用的犛狋犻犾犾犻狀犵犲狉犠犲犫犲狉
［１５］，犜犲狉狊狅犳犳

［１６］以及新近提出

来的犈犇犐犘势函数
［１７］，发现在描述犛犻缺陷结构的能

力上，犈犇犐犘势函数要强于其他方法，它能比较准确

地得到犛犻的３０°，９０°部分位错的构型，弯结的形成

能与迁移能也与紧束缚计算接近，所以选用犈犇犐犘

作计算构型的势能函数．

３　模拟结果和讨论

３１　弯结犚犇结构运动过程的稳定态

将模型温度设定为１２００犓，沿３０°位错柏式矢量

方向施加２犌犘犪剪应力作用，每运行１０步产生出一

个构型，通过分析得到了弯结犚犇结构在迁移过程

中的所有稳定态．将得到的构型使用紧束缚势在

１０犓下弛豫１０００步，产生的弯结犚犇结构如图３

所示．

从图中可以看到，左右弯结犚犇结构都是经过

４步完成了一个运动周期，堆垛层错的面积随之减

小．在分子动力学模拟过程中可以观察到，弯结犚犇

结构在各稳定态停留的时间有长有短，这是由于各

态之间的能量势垒的差异造成的．我们计算了各种

稳定态之间的势垒高度情况．

３２　迁移过程中的能量变化

犈犇犐犘经验势函数虽然能得到弯结犚犇的正确

图３　左弯结犚犇（犪）～（犱）和右弯结犚犇（犲）～（犺）运动一个周

期中经历的各稳定形态　深色部分表示堆垛层错区．

犉犻犵．３　犛狋犪犫犾犲犮狅狀犳犻犵狌狉犪狋犻狅狀狊狅犳犾犲犳狋犽犻狀犽犚犇（犪）～（犱）

犪狀犱狉犻犵犺狋犽犻狀犽犚犇（犲）～（犺）犻狀狅狀犲犿犻犵狉犪狋犻狅狀狆犲狉犻狅犱　

犜犺犲犱犪狉犽狆犪狉狋狊狉犲狆狉犲狊犲狀狋狋犺犲狊狋犪犮犽犻狀犵犳犪狌犾狋狊犪狉犲犪．

构型，但是同作为第一原理方法衍生的紧束缚势相

比，在计算势垒高度时后者能得到更精确的结果．所

以我们将犈犇犐犘势函数通过分子动力学方法得到的

弯节犚犇结构输入基于紧束缚势的犖犈犅方法来得

到势垒高度．为了消除两种势函数切换时所带来的

误差，对于每一种弯结犚犇构型，都先用紧束缚势

在１０犓温度下进行１０００步的分子动力学弛豫，得

到紧束缚势对应的构型．将此时得到的构型以及

犗狔犪犿犪提出的弯结运动中的各稳定结构使用基于

紧束缚势的犖犈犅方法计算，得到的能量变化如图４

和图５所示．

图４　左弯结和左弯结犚犇在一个周期的迁移过程中的能量

变化

犉犻犵．４　犈狀犲狉犵狔狆狉狅犳犻犾犲狊狅犳犾犲犳狋犽犻狀犽犪狀犱犾犲犳狋犽犻狀犽犚犇

犱狌狉犻狀犵狅狀犲犿犻犵狉犪狋犻狅狀狆犲狉犻狅犱

２４９１
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图５　右弯结和右弯结犚犇在一个周期的迁移过程中的能量

变化

犉犻犵．５　犈狀犲狉犵狔狆狉狅犳犻犾犲狊狅犳狉犻犵犺狋犽犻狀犽犪狀犱狉犻犵犺狋犽犻狀犚犇

犱狌狉犻狀犵狅狀犲犿犻犵狉犪狋犻狅狀狆犲狉犻狅犱

由图４和图５可看出，弯结犚犇结构运动中的

势垒要低于纯弯结结构．其中左、右弯结迁移中的最

高势垒达到了２０５２和１６０７犲犞，而左、右弯结犚犇

迁移最高势垒分别为０９６８和１２２７犲犞，重构缺陷

的参与在一定程度上降低了弯结的迁移势垒，增强

了弯结的运动能力．还可以看出，重构缺陷对于左弯

结的影响最大，左弯结犚犇运动能力要高于右弯结

犚犇．

４　结论

犛犻材料中３０°部分位错是通过弯结对的生成以

及它们沿着位错线方向迁移来运动的，在迁移过程

中遇到位错芯上的重构缺陷（犚犇）就会生成弯结

犚犇结构．通过分子动力学方法，使用犖犈犅和紧束

缚势分别计算了弯结和弯结犚犇结构的最高迁移

势垒，发现重构缺陷在很大程度上降低了弯结的迁

移势垒，增强了弯结的迁移能力，从而提高了３０°部

分位错的运动能力．

从模拟结果可以得出，在犛犻低温缓冲层生长技

术中，由于低温缓冲层生长温度低，降低了位错芯上

的重构缺陷运动能力，减小了相遇发生再重构的概

率，提高了位错芯上重构缺陷的数量．更多的重构缺

陷能与位错芯上的弯结作用生成了弯结犚犇结构

从而提高了３０°部分位错的运动能力．因此，犛犻低温

缓冲层的存在使得异质结结构释放失配应力所需要

的位错密度降低，从而最终可以得到低位错密度的

异质结结构．
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