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摘要：讨论了基于蒙特卡罗法模拟各向异性腐蚀加工的微观表面形态的仿真方法．应用台阶流动模型，分析了（犺，犽，犾）晶

面中（犺＋２，犺，犺），（犺，１，１），（犺＋２，犺＋２，犺）以及（犺，犺，１）晶面族上反应活跃的台阶部位原子的排列特征，结合微掩模的

作用和定义方法，提出了通过限制各晶面族台阶部位广泛存在的一级、二级邻居数为（３，７）原子移除概率的方法来模拟快

速反应区域的吸附抑制现象．把上述内容应用于犚犘犉函数对（１００）面的凸起结构，（１１０）面的带状条纹以及（１１１）面的三角

形凹陷微观结构进行了仿真计算，解释了腐蚀中微观形貌的特征和成因．算法在３种基础晶面和高指数 （３２２）晶面的计算

结果能够很好地符合实验中观察到的表面形态微观特征，验证了方法的有效性．
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１　引言

各向异性湿法腐蚀是一项重要的 犕犈犕犛工艺，在

多次掩模的作用下，能够产生复杂的腔体、悬臂梁、针尖

等三维微结构．湿法腐蚀与离子腐蚀等形成的复合工

艺，已经成为主要的微结构加工手段［１］．目前各向异性

腐蚀研究领域，对于腐蚀中微结构面形成的仿真方法已

经有了较为广泛的研究，基于原子模型的计算方法能较

为准确地模拟加工中出现的晶面［２～４］．但是实验发现，

腐蚀表面常常出现一些难以预料的微小的特殊形态．这

些典型微观形貌在不同晶面下表现不同，形式固定．

（１００）表面呈现的是金字塔状的凸起，（１１０）面出现的是

锯齿状条纹，而（１１１）面会形成三角形凹陷
［５］．随着

犕犈犕犛器件的复杂化、微型化，在器件的性能方面将不

得不考虑表面粗糙度以及表面形态因素的影响．在仿真

方法中，蒙特卡罗法（犕犆）的计算特点使其成为加工结

构面腐蚀以及微观表面形态研究的主要手段．

目前在开展的微观形态实验和仿真中，对基础晶面

（１００），（１１０），（１１１）微观特征的研究提出了多种假设．

不同的研究人员在晶面计算模型以及参数使用上各不

相同．犞犲犲狀犲狀犱犪犪犾
［６］在解释（１００）面的微观结构时认为，

凸起现象的原因不只是凸起顶端附着物带来的微掩模

影响，凸起的棱边部存在吸附微小附着物的现象，这一

现象使得该处的原子较为稳定．犞犲犲狀犲狀犱犪犪犾的 犕犆模

型只考虑最近的一级邻居，４种类型的原子．该方法一

般只能用于模拟表面形貌，由于其最大腐蚀速率的晶面

被设定为（１００），并且计算模型中有限的原子分类限制

了正确识别加工中出现的高指数晶面的能力，仿真范围

有限．犌狅狊犪犾狏犲狕
［７］使用了６种原子类型，根据微观形貌

特征确定了原子的跃迁几率，但是在不同的晶面需要调

整不同的参数．同样６种原子的模型模拟腐蚀工艺无法

达到精确仿真的目的．研究表面形貌的蒙特卡罗法大都

基于薄膜生长模型发展而来，方法上采用了犛狅犾犻犱狅狀

犛狅犾犻犱模型假设，即在深度方向是单值的函数，限制了对

复杂三维结构面的腐蚀计算．

本文从作者已开展的研究出发［８］，讨论表面形貌的

仿真方法，提出的改进模型一方面能够满足计算腐蚀复

杂三维结构面的要求；另一方面，微观形貌上能准确符

合实验中出现的特征．在微观形貌模拟中，基于台阶流

动模型，详细分析了各晶面族的台阶台地特征，应用微

掩模并且把吸附效应的影响作用于活跃的台阶部位．基

于原子移除概率方程（犚犘犉）函数，考虑上述腐蚀的微观

效应，在基础晶面和高指数晶面（３２２）上模拟出了实验

中出现的表面形貌．

２　表面微观特性

实验中发现，湿法腐蚀中单晶硅表面形貌在不同的

晶面上出现的结构形状各异，但是微观特征非常明显．

腐蚀液的浓度、搅拌与否以及表面活性剂的添加都会对

粗糙度有所影响．一些典型的微观形貌在 犓犗犎 以及

犜犕犃犎腐蚀系统中均会出现．（１００）晶面最容易观察

到的是如图１（犪）所示的金字塔状的凸起，这些凸起在

腐蚀开始的时候会快速形成，然后大小趋于稳定，塔状

结构的４面是稳定的（１１１）面，在凸起排列密度较高的

地方会形成相互聚集交错的情形．

（１１０）面微观形貌完全不同于（１００）面，它的特征是

以图１（犫）的条带状形态分布的，条带的方向为〈１１０〉

向，复杂带状结构侧面的倾角虽然没有（１００）面凸起结

构面容易辨识，但是可确定条带侧面的方向大致为偏
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图１　实验中基础晶面的微观形貌
［５］　（犪）（１００）晶面在腐蚀中出现的金字塔状凸起（单个），１０狑狋％，犓犗犎，７０℃；（犫）（１１０）晶面以

条带状凸起为特征的微观形貌，２６狑狋％，犓犗犎，８０℃；（犮）（１１１）晶面以三角形凹陷为特征的微观形貌，４３狑狋％，犓犗犎，４０℃；（犱）微

针阵列中（１１０）面构成的针壁上的条带状的集束凸起［９］，３４狑狋％，犓犗犎，７０℃

犉犻犵．１　犛狌狉犳犪犮犲犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅犳狋犺狉犲犲狆狉犻狀犮犻狆犾犲狆犾犪狀犲狊犱狌狉犻狀犵犲狋犮犺犻狀犵
［５］
　（犪）犛犻狀犵犾犲狆狔狉犪犿犻犱犪犾犲狋犮犺犻狀犵犺犻犾犾狅犮犽狅狀犛犻

（１００）犻狀１０狑狋％ 犓犗犎犪狋７０℃；（犫）犛狋狉犻狆狆犪狋狋犲狉狀犲犱犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀犛犻（１１０）犱狌狉犻狀犵犲狋犮犺犻狀犵犻狀２６狑狋％ 犓犗犎犪狋

８０℃；（犮）犜狉犻犪狀犵狌犾犪狉犲狋犮犺狆犻狋狊狅狀犛犻（１１１）狊狌狉犳犪犮犲犻狀４３狑狋％ 犓犗犎犪狋４０℃；（犱）犉狅狉犿犪狋犻狅狀狅犳狊狋狉犻狆狊狋狉狌犮狋狌狉犲狅狀狋犺犲

犛犻（１１０）狊犻犱犲狑犪犾犾狅犳犿犻犮狉狅狀犲犲犱犾犲犪狉狉犪狔犲狋犮犺犲犱犻狀３４狑狋％ 犓犗犎犪狋７０℃
［９］

〈１１１〉向的（犺，犺，１）面．为了说明微观形貌的影响，图１

（犱）显示了 犓犗犎腐蚀加工得到的微针阵列
［９］，微针的

侧壁是〈１１０〉向的晶面，结构面上的条带状的特征在扩

散效应的作用下非常明显，而（１１０）面在这种腐蚀中出

现的较高粗糙度已经成为影响（１１０）晶面使用的一种

原因．　　

（１１１）晶面的微观特征是表面出现类似三角形的凹

陷，低、中和高浓度的情况也有所不同．犛犪狋狅的研究
［１０］

发现在犓犗犎 中等浓度腐蚀的情况下，三角形并不明

显，凹陷形态近似于六边形．较低浓度变化到高浓度时，

三角形表面形貌会出现朝向的翻转．

在微观形貌的成因上，较为一致的看法是腐蚀过程

中往往会产生一些不溶的硅化物，腐蚀液普遍存在金属

阳离子，另外反应过程中也会有大量的氢气泡产生并释

放出来．这些不纯物等因素一方面起到了类似于微掩模

的作用，另一方面在反应较快的地方硅化物以及阳离子

等吸附在腐蚀面上，起到了对某种硅原子在一段时间内

的抑制作用．以上因素的共同作用使表面变得不平．实

验发现凸起的数量还依赖于腐蚀剂的浓度．腐蚀条件在

６０℃低浓度时，腐蚀面几乎布满了凸起，当浓度达到

３０狑狋％以上时，凸起密度降低到０，高浓度时凸起被侵

蚀并最终消失．综合前述分析，蒙特卡罗仿真方法需要

在合适的腐蚀液浓度下，讨论两种附加因素影响的腐蚀

模型．其中一个是气泡和不纯物在腐蚀中发挥微掩模的

作用，另一个是它们在一段时间内会对部分反应活跃的

原子产生较为明显的阻滞作用．

３　蒙特卡罗法建模

３．１　微掩模效应的模拟

仿真中蒙特卡罗模型使用了原子移除概率方程

（犚犘犉），犚犘犉函数可由计算合适的硅表面原子转移概

率，来描述各个晶面上的宏观腐蚀速率，应用犚犘犉函数

能够正确模拟出腐蚀中出现的复杂结构面［４，８］．犚犘犉函

数有两个参数狀１ 和狀２，分别为一级邻原子和二级邻原

子总数，它们将硅表面上的原子分成４８种类型．函数的

形式为：

犘（狀１，狀２）＝犘０
１

１＋犲β
犲
１
（狀
１－狀

０
１
）
×

１

１＋犲β
犲
２
（狀
２－狀

０
２
）
　 （１）

式中　犘０＝（１＋犲
－β犲１狀

０
１）（１＋犲－β犲２狀

０
２），使得当狀１ 和狀２

为０时，计算的移除概率为１；β＝１／犽犅犜，犽犅 为波尔兹

曼常数；犜为温度；犲１，犲２，狀
０
１，狀

０
２ 为模型的参数，对于不

同的腐蚀系统４个参数取值不同．犚犘犉函数假设单个表

面原子在不同的状态下具有不同的能量，据此以不同的

概率转向脱落状态，例如一个一级邻原子和二级邻原子

数量为狀１ 和狀２ 的表面原子，总能量可以看作犈（狀１，

狀２）＝犲１狀１＋犲２狀２．犲１ 可看成是克服单个一级邻居之间

键的连接脱离所需要的平均能量，犲２ 为克服二级邻居

之间影响的单个平均键能．狀０１，狀
０
２ 解释为阈值参数，即

当目标原子的一级和二级邻居的数量小于阈值的时候，

就会以较高的转移概率转向脱落．本文模型的参数取值

８２０２
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为狀０１＝３，狀
０
２＝７，犲１＝０３５犲犞，犲２＝０１６犲犞，模拟腐蚀

条件为采用中低浓度的犓犗犎溶液．

直接使用犚犘犉函数计算得到的腐蚀表面虽然粗糙

不平，但是还不足以正确模拟各个晶面上的微观特征．

由于微掩模效应是来自外界的附加条件，为了在仿真中

描述微掩模，本文采用了一个值为０或者１的随机位置

矩阵来代表微掩模的位置，非０的位置代表微掩模作用

的地方．随机矩阵由微掩模分布密度和模拟尺寸两个参

数来控制．仿真中，当表面原子落在随机位置矩阵的非

０的位置上，就会限制当前原子的活性，转移概率就变

低，达到对气泡和不纯物的吸附作用位置的模拟．解吸

附的模拟有两种方法，一种是随着仿真的推进，这些微

掩模会自动脱离表面原子失去作用；另一种是采用经过

一定的蒙特卡罗步数系统，主动恢复被限制原子的活

性．配合犚犘犉函数，调整随机位置矩阵就可以达到模拟

微掩模作用的目的．图２（犪）为模拟中使用的随机微掩

模图形．

３．２　台阶区域原子与表面形态

腐蚀过程和表面形貌的解释，需要详细分析单晶硅

晶面的特征和原子的排列规律，进而确定在模拟中产生

阻滞效应的原子类型．单晶硅的３个基础晶面（１１１），

（１１０）和（１００）的表面原子类型单一，在理想的初始基础

晶面上，原子都处在同一个狕方向的深度上，而从基础

晶面旋转一定的角度得到的一般（犺，犽，犾）晶面会呈现

出台阶和台地相互交错的结构形式，原子排列也不再处

于同一个深度上．典型的结构如图２（犫）和图３中的４种

晶面所示．这种交错结构中台地表面原子特征相对固

定，是由基础晶面（１１１），（１１０）和（１００）组成；而台阶部

分的原子类型变化很多，每个（犺，犽，犾）晶面的台阶会由

２～３种，甚至由更多类型的原子排列组成．一个晶面族

中的晶面差别是台地的长度不同．台阶处的原子被看作

扭折（犽犻狀犽），具有较高的移除概率，是反应活跃的区域．

犕犆方法正是基于这种可以描述高指数晶面的台阶特

征因素，形成表面形貌的台阶流动（狊狋犲狆犳犾狅狑）传播过

程．

（犺，犽，犾）晶面可以从基础晶面旋转得到，分别为从

〈１１１〉到〈１００〉方向，〈１１１〉到〈１１０〉以及〈１００〉到〈１１０〉方

向旋转．如果再按照米勒指数的特点，３个旋转方向又

可归纳定义为多种晶面族．例如从〈１１１〉到〈１００〉方向，

共有两个晶面族，它们分别是（犺＋２，犺，犺）以及（犺，１，

１）族．（犺＋２，犺，犺）晶面族是按照与（１１１）面的夹角依次

为（１１１），（７５５），（５３３）到（２１１）的一组晶面．（犺，１，１）晶

面族是从（２１１），（３１１），（６１１）到（１００）的一组晶面．从

〈１１１〉到〈１１０〉晶向也有两个晶面族，它们分别是（犺＋

２，犺＋２，犺）和（犺，犺，１）．（犺＋２，犺，犺）晶面族是依次从

（１１１），（７７５），（５５３）到（３３１）的一组晶面；（犺，犺，１）晶面

族是从（３３１），（５５１），（９９１）到（１１０）的一组晶面．

图２（犮）是标准〈１１０〉晶向下晶面信息的极射平面投

影图，可以看作是顶面为（１１０）晶面的一个单晶硅球体

的投影图．如果沿着球的赤道方向把（１１１）面定为狓轴

图２　（犪）仿真中由随机位置矩阵表示的微掩模；（犫）台阶流动模型中的

台地和台阶；（犮）顶面为（１１０）面的单晶硅的球体投影图；（犱）（犺＋２，犺，

犺），（犺，１，１），（犺＋２，犺＋２，犺）和（犺，犺，１）晶面相对于基础晶面的角度分

布和腐蚀速度（腐蚀速度数据为犓犗犎，５０狑狋％［３］）

犉犻犵．２　（犪）犕犻犮狉狅犿犪狊犽狆犪狋狋犲狉狀狉犲狆狉犲狊犲狀狋犲犱犫狔狋犺犲狉犪狀犱狅犿狆狅

狊犻狋犻狅狀犿犪狋狉犻狓犻狀狋犺犲狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀；（犫）犜犲狉狉犪犮犲犪狀犱狊狋犲狆狉犲犵犻狅狀犻狀

狊狋犲狆犳犾狅狑犿狅犱犲犾；（犮）犛狋犲狉犲狅犵狉犪狆犺犻犮狆狉狅犼犲犮狋犻狅狀狅犳狊犻犾犻犮狅狀犮狉狔狊狋犪犾

犾犻狀犲狑犻狋犺（１１０）狆犾犪狀犲狅狀狋狅狆；（犱）犈狋犮犺狉犪狋犲狊狅犳狋犺犲（犺＋２，犺，

犺），（犺，１，１），（犺＋２，犺＋２，犺）犪狀犱（犺，犺，１）犳犪犿犻犾犻犲狊犪犵犪犻狀狊狋

犮狌狋狋犻狀犵犪狀犵犾犲狊狋狅狋犺犲（１１１）狅狉犻犲狀狋犪狋犻狅狀犻狀犓犗犎５０狑狋％
［３］

９２０２
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图３　（犪）（犺，犺，１）晶面族（７７１）晶面的台阶结构和（３，７）原子位置；（犫）

（犺，１，１）晶面族（６１１）晶面台阶结构和（３，７）原子位置；（犮）（犺＋２，犺，犺）

晶面族（５３３）晶面台阶结构和（３，７）原子位置；（犱）（犺＋２，犺＋２，犺）晶面

族（５５３）晶面台阶结构和（３，７）原子位置

犉犻犵．３　（犪）犘狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳（３，７）犾犪犫犲犾犲犱犪狋狅犿狊狅狀（７７１）狆犾犪狀犲犻狀

（犺，犺，１）犳犪犿犻犾狔；（犫）犘狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳（３，７）犾犪犫犲犾犲犱犪狋狅犿狊狅狀（６１１）

狆犾犪狀犲犻狀（犺，１，１）犳犪犿犻犾狔；（犮）犘狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳（３，７）犾犪犫犲犾犲犱犪狋狅犿狊

狅狀（５３３）狆犾犪狀犲犻狀（犺＋２，犺，犺）犳犪犿犻犾狔；（犱）犘狅狊犻狋犻狅狀狊狅犳（３，７）

犾犪犫犲犾犲犱犪狋狅犿狊狅狀（５５３）狆犾犪狀犲犻狀（犺＋２，犺＋２，犺）犳犪犿犻犾狔

０°角，沿着圆周旋转１８０°到负狓方向上会得到（犺＋２，

犺，犺），（犺，１，１），（犺＋２，犺＋２，犺）和（犺，犺，１）晶面族的

所有晶面．由于狓轴的下部分与上部分是对称关系，本

研究选择了上半部分的区域．图２（犱）以晶面偏离（１１１）

面的角度为自变量，标定了１８０°范围内晶面族区间的位

置，曲线部分为犓犗犎，５０狑狋％，７０℃下的各个晶面族的

各向异性腐蚀速率［３］．如果在各区间找到族晶面上均出

现的台阶原子，就可以把活性抑制的现象施加到这种公

共的原子类型上，来解决蒙特卡罗法模拟表面形貌的

问题．　　

由于晶面族的晶面台阶和台地的原子类型一致而

长度不同，因而在每个晶面族上可以选择一个晶面用于

分析原子排列规律．本文采用的４个典型晶面为（７７１），

（６１１），（５３３）和（５５３），它们所代表晶面族及其台地台阶

结构如图３所示．根据蒙特卡罗计算使用的一级邻原子

和二级邻原子数量（狀１，狀２）分类表面原子的方法，经过

计算识别发现（７７１），（６１１），（５３３）和（５５３）晶面的台阶

部位都广泛分布一种相同种类（狀１，狀２）参数为（３，７）类

型原子．图３中分４种情况，标识了（３，７）类型的原子在

不同晶面的台阶部位存在的情况．

基于上述分析，蒙特卡罗模拟中，（狀１，狀２）为（３，７）

类型的原子在表面形貌成因作用下的移除概率，如下式

计算：

犽狊狋犲狆＝ ［１＋犫犜（狋）］犽
０
狊狋犲狆

（２）

式中　犽
０
狊狋犲狆
为犚犘犉函数计算得到的表面原子移除概率；

犽狊狋犲狆为考虑表面形貌因素的移除概率；犫是控制表面形

貌影响因素的参数，计算时犫取－０９９，表示原子处于

抑制状态；犜（狋）为原子被抑制时间的函数，代表抑制持

续的时间以及该时间内对抑制程度的影响，犜（狋）可以

为帽函数或者指数递减函数．计算中犜（狋）采用了简单

的帽函数，狋为蒙特卡罗法时间步长．

４　表面形貌的仿真

４．１　微观结构的模拟

表面微观形貌的计算首先采用随机采样的暗点模

拟附着物形成微掩模的过程，仿真可以控制附着点的密

度和持续的时间；接着抑制晶面台阶上一级和二级邻居

数量为（３，７）类型原子反应的活性，使它们的移除概率

降低，其余类型的原子转移概率从犚犘犉函数获得．最终

计算结果如图４（犱）～（犳）所示，分别在（１００），（１１０）和

（１１１）面得到与图１（犪）～（犮）实验相符合的微观形貌．图

４（犪）是在（１００）面小尺寸基底上，仿真得到的金字塔形

状的单个凸起的原子排列情况，经测试判定４个表面为

（１１１）面，棱边处为一级和二级邻居数量为（３，７）类型的

原子，图中凸起的４个结构面的微观特征也非常符合台

阶流动的假设．计算结果也说明了（３，７）原子在腐蚀过

程中会受到微掩模较大的影响，并且在腐蚀中起到了很

重要的作用．

图４（犫）显示的是蒙特卡罗法计算中（１１０）面的小

尺寸微观结构，由于（１１０）晶面链状原子的排列特点，遇

到微掩模作用和抑制台阶活性的（１１０）原子是以一行一

行的形式去除的，一条原子链在某处发生解链后整条链

都会被迅速腐蚀掉，而当某处遇到有附着物时，腐蚀就

会在该处发生停滞，并产生一个条纹的端部结构，形成

了图中的条状结构．在图４（犫）中，这个〈１１０〉向的条带，

一面的侧壁已经形成了稳定的（１１１）面，另一面是由

（犺，犺，１）面构成．（１１１）面微观形貌的原子排列如图４

（犮）所示，由于（１１１）面的腐蚀速度很慢，失去了微掩模

的条件，仿真中没有考虑微掩模的作用，只是对一级和

二级邻居数量为（３，７）类型的原子的转移概率进行了抑

制，结果输出中可以观察到明显的三角形凹陷结构的

出现．　　

０３０２
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图４　（犪）计算中的（１００）面上单个凸起的原子排列；（犫）计算中的（１１０）面上单个条带特征的原子排列；（犮）计算中的 （１１１）面上单

个三角形凹陷的原子排列；（犱）腐蚀中（１００）面表面形貌的模拟结果；（犲）腐蚀中（１１０）面表面形貌的模拟结果；（犳）腐蚀中（１１１）面

表面形貌的模拟结果

犉犻犵．４　（犪）犃狋狅犿狊狆犪狋狋犲狉狀狅犳犪狆狔狉犪犿犻犱犪犾犺犻犾犾狅犮犽狅狀犛犻（１００）犻狀狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀；（犫）犃狋狅犿狊狆犪狋狋犲狉狀狅犳犪狊狋狉犻狆狊狋狉狌犮狋狌狉犲

狅狀犛犻（１１０）犻狀狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀；（犮）犃狋狅犿狊狆犪狋狋犲狉狀狅犳犪狋狉犻犪狀犵狌犾犪狉狆犻狋狅狀犛犻（１１１）犻狀狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀；（犱）犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳狊狌狉犳犪犮犲

犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀犲狋犮犺犻狀犵狅犳犛犻（１００）；（犲）犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳狊狌狉犳犪犮犲犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀犲狋犮犺犻狀犵狅犳犛犻（１１０）；（犳）犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳

狊狌狉犳犪犮犲犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀犲狋犮犺犻狀犵狅犳犛犻（１１１）

４．２　粗糙度计算

蒙特卡罗法计算的表面形态能与实验中观察到的

微观特征相一致，因此利用模拟结果中表面原子的空间

分布可以计算描述微观形貌粗糙度参数．微观表面粗糙

度的计算数据虽然来自模拟结果，但对于单晶硅在不同

腐蚀环境中的实验以及对表面特性研究具有一定指导

意义［１１］．本研究中的粗糙度参数由表面原子在犣 方向

的深度计算得出．如图５（犪）所示，系统首先创建一个无

掩模的（犺，犽，犾）衬底平面，设置初始平面的犣方向为

图５　（犪）粗糙度参数的计算图解；（犫）（３２２）腐蚀表面的犛犈犕图
［５］，３４狑狋％ 犓犗犎７０℃；（犮）（３２２）表面粗糙度参数与表面

原子移除数量的关系；（犱）（３２２）表面的形态特征的仿真结果

犉犻犵．５　（犪）犐犾犾狌狊狋狉犪狋犻狅狀狅犳狋犺犲犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狅犳狊狌狉犳犪犮犲狉狅狌犵犺狀犲狊狊；（犫）犛犈犕狆犻犮狋狌狉犲狅犳狊狌狉犳犪犮犲犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀

犛犻（３２２）犲狋犮犺犲犱犻狀３４狑狋％ 犓犗犎犪狋７０℃；（犮）犜犺犲狉犲犾犪狋犻狅狀狊犺犻狆犫犲狋狑犲犲狀狊狌狉犳犪犮犲狉狅狌犵犺狀犲狊狊犪狀犱犪狋狅犿狉犲犿狅狏

犪犾狊；（犱）犛犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳狊狌狉犳犪犮犲犿狅狉狆犺狅犾狅犵狔狅狀犛犻（３２２）

１３０２
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０，然后应用蒙特卡罗法腐蚀衬底，随着原子的移除，表

面形貌开始出现．所有表面原子的犣 方向的深度犣犻 之

和的均值就是腐蚀表面的平均高度犣犿．计算的粗糙度

采用类似于样本标准差的形式来评价表面原子分散程

度，由下式计算：

犚犳＝

［∑
犖

犻＝１

（狕犻－狕犿）
２］１／２

槡犖
（３）

狕犿 ＝
∑
犖

犻＝１

狕犻

犖
（４）

式中　狕犻 为每个表面原子的深度；狕犿 为平均深度；犖

为表面原子总数．

示例计算中选择了一个高米勒指数晶面进一步验

证文中的结论．粗糙度的参数取无掩模的（３２２）晶面衬

底，由蒙特卡罗的步长来控制采样的间隔计算得到．图

５（犮）显示的是不同模拟时间下的表面粗糙度值．实验观

察到的（３２２）面表面腐蚀形貌特征如图５（犫）所示，图５

（犱）为仿真计算得到的与实验一致的表面形貌．（３２２）可

等同于（６４４）晶面，因此它属于（犺＋２，犺，犺）晶面族，

（３２２）初始形貌中的台地部分是由（１１１）基础晶面构成，

图５（犫）所示表面形貌特征为三角波浪的形状，示例仿

真计算的表面尺寸是边长为２００狀犿的方形衬底．

在图５（犮）中，粗糙度变化曲线的粗糙度数值在腐蚀

开始的时候逐渐增大，当仿真时间足够长后将会收敛为

固定值．虽然本文提出的方法在表面形貌上很好地符合

了实验的情况，但某些晶向粗糙度计算有时会与实验的

测定值出现差距．这是因为影响粗糙度的因素有很多，

例如腐蚀液的扩散现象，这些因素使得粗糙度与计算结

果相差几个数量级．扩散效应会导致更为粗糙的表面，

实验证明不同浓度、温度及活性剂作用下，（１００）面金字

塔或（１１０）面条纹等结构除了在分布密度外，凸起尺寸

也会有所不同，特别在（１１０）晶面，会出现非常粗大的条

状特征．仿真中除了微观表面的形状特征之外，若要在

尺寸上能与实验结果一致，犕犆方法还需要考虑建立增

强的台阶并聚以及扩散现象的描述．

５　结论

基于微观形貌的成因，以（７７１），（６１１），（５３３）和

（５５３）典型晶面的台阶部位特征为对象，讨论了（犺＋２，

犺，犺，），（犺，１，１），（犺＋２，犺＋２，犺）以及（犺，犺，１）晶面

族上反应活跃的原子排列特征，发现和确定了各个晶面

族在台阶处广泛分布的（狀１，狀２）参数为（３，７）类型原

子．模拟中以随机位置矩阵描述微掩模的定义，通过施

加微掩模和限制（３，７）原子移除概率的方法，模拟出了

实验中观察到的表面形貌．提出的方法与比目前报道的

方法相比控制参数简化及实用性好．模拟计算中（１００），

（１１０），（１１１）晶面以及高指数晶面（３２２）上的表面形态，

能够很好地符合实验中的微观特征．论文提出的方法，

将相对准确的表面形貌引入仿真模型，并在多数晶面适

用，计算的参数统一，对于开展腐蚀微观特性的研究具

有一定意义．

致谢　感谢芬兰赫尔辛基理工业大学理论和计算物理

实验室犕犃犌狅狊犪犾狏犲狕博士在共同研究中细致的建议和

帮助．
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