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摘要!采用能量法计算了表面不带氧化层的
*N

纳米板和表面带不同厚度氧化层的
*N

纳米板的杨氏模量
8

结果表

明!表面带氧化层的
*N

纳米板杨氏模量随着板厚度的减小而增加!不带氧化层的则随之降低!但当板厚度增加时!

它们都趋于一个定值
P!RW;F8

板的杨氏模量随表面氧化层层数的增加而上升!随着板厚度的减小!氧化层的影响

起到了决定性的作用
8

当表面带氧化层的纳米板厚度为
Z$JI

时!板的杨氏模量随着氧化层层数的增加从
P!$W;F

上升到近
!$$W;F8

计算结果解释了目前报道的
*N

纳米板杨氏模量尺度效应不一致的原因
8

关键词!本征氧化'纳米板'弹性模量

>>)66

$

!Z!$
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!!!
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!$$#

#
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引言

*N

微机械加工的梁/桥和板是微纳器件的基本

结构
8

杨氏模量是描述力学性能的基本参数
8

对于体

*N

材料或微米尺度的
*N

梁!弹性模量是一常数
8

但

是当板的厚度薄到纳米量级时!杨氏模量则与体
*N

不同
8

最近几年!人们对这种行为进行了实验和理论

研究!但结果并不一致
8

在纳米尺度!有的研究结果

表明杨氏模量比体
*N

大(

P

)

!有的则随尺度的减小而

减小(

!

)

8

结果不一致的原因!推测可能是表面应力/

表面重构等的影响
8

本文认为在
*N

纳米结构的制造

过程中!它们的加工工艺都将导致表面本征氧化层

的存在!因此本征氧化层的存在将对
*N

纳米结构的

弹性模量有影响
8

由于从实验研究本征氧化层的影

响非常困难!因此!本文着重从理论上进行研究!其

结果对理解本征氧化层的作用有一定参考价值
8

D

!

表面氧化的
;,

纳米板

DGC

!

三维
;,

纳米板应变能计算模型

首先!考虑一个如图
P

所示
Q

!

#

方向为无限

大!

8

方向上厚度均匀且为有限值
/

的三维
*N

板!

其上/下表面存在相同厚度的氧化层!且
*N[*N,

!

的

界面及
*N,

!

表面都在"

P$$

#面上
8

将一个典型的
*N

或
*N,

!

晶胞单元长度设定为一层!则在厚度方向上

*N

为
!R

层!上/下表面的
*N,

!

均为
5

层
8

由晶格的

周期性边界条件和几何对称性!可以从板中选择一

个
*N

晶胞并沿厚度方向进行计算
8

设
*N

晶格常数为

%

!则计算单元的体积为
%U%U/8

这种在厚度方向

上分离的计算方法也就为考虑表面氧化问题提供了

可行性
8

在
*N

的晶胞中!每个
*N

原子有
Y

个共价键连接

Y

个
*N

原子!考虑典型晶胞单元中所有的两两有键

相连的原子间的相互作用!则可看成对角线上的
Y

个原子分别和
Y

个
*N

原子相连!如图
!

所示
8

我们

选择
*N

的氧化层结构为
/

[

方石英的
*N,

!

结构(

R

)

8

为使
*N,

!

和
*N

的晶胞相匹配!将
*N,

!

晶胞在
Q

方

向和
#

方向上的长和宽设定为与
*N

的晶格常数
%

相同!在
8

方向上的高度设定为
$_#O"JI

且与
*N

晶格常数之比为
+

!并且在
*N,

!

的表面!考虑了表

面原子的重构!即"

!gP

#重构(

Y

)

!如图
R

所示
8

在

*N,

!

晶胞中!每个
*N

原子和
Y

个氧原子相连
8

与
*N

图
P

!

"

P$$

#表面带氧化层的
*N

板模型
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图
!

!

*N

晶胞单元及界面的一个氧原子
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图
R

!

表面重构的
*N,

!

晶胞单元

1N

K

_R

!

*?E>IF@N?6LF*N,

!
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晶格的计算方法相同!仍是计算两两有键相连的
*N

原子和
,

原子的相互作用
8

先计算一个晶胞中近邻

原子间的相互作用!再计算一层层晶胞!就可以得到

*N

,

*N

与
*N,

!

界面,

*N,

!

,

*N,

!

重构表面的变形

能
8

由于晶格的周期性!计算时只考虑晶胞内/晶胞

左表面和晶胞上表面原子间的相互作用
8

将每个原子和近邻原子间的相互作用"键#看作

是弹性相连!即弹簧连接!弹性常数为
X

!则变形能

可表示为

:
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,

,

X

"

&

,

O

&

"

#

&

"

#

#

其中
!

&

,

为变形后的第
,

个键的键长'

&

$

为变形前

的键长
F&

,

和
&

$

可由原子间的距离确定
8*N

的弹性

常数
X

P

bP̀"_Y$R!(

&

I

!

*N,

!

的弹性常数
X

!

b

Z#O_#ZO(

&
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8

将晶胞中的一个原子的位置设为

"

Q

,

!

#

I

!

8

-

#!简略为"

,

!

I

!

-

#!其在
Q

!

#

!

8

方向上的

位移分别为
9

"

,

!

I

!
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F

则可将板的总变形能写为

:

@6@

M

,

,

,

I
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其中
!

/

!

M

!

%

分别代表
*N

!

*N,

!

!

*N,

!

重构表面'

3

代表
*N[*N,

!

界面上与
*N

晶胞相连的单个
*N

,

,

键!如图
!

所示
8

则
*N

晶胞的变形能可以按图
!

表

示为如下形式$
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其中
!

:
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Re!

等分别代表原子
P

和
!

之间/

R

和

!

之间等原子之间键的变形能
8

同样!由图
R*N,

!

晶

胞的变形能可表示为

:
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由图
R*N,

!

表面重构原子的变形能可表示为

:
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由图
!*N[*N,

!

界面存在的单个
*Ne,

键变形能可

表示为

:

3

,

I

-

M

:
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O

#)

"

!

#

为了得到上述变形能!可将坐标为"

,NP

!

I

!

-

#的原

子沿
Q

方向的位移在坐标"

,

!

I

!

-

#处做泰勒展开并

保留前两项(

#

)

$
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同样!可以写出沿
#

方向和
8

方向位移的泰勒展开

式
8

则
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晶胞中原子
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与
P

之间的键的变形能为
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为了简化"
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#式!由应变与位移的关系
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#式表示为
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*N,
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晶胞/

*N,

!

重构表面及
*N[*N,

!

界面的单个
*N

e,

键的变形能的计算与
*N

晶胞的方法相同!得到
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其中
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为
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,

,

键长与
*N

晶格常数之比
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则计算单元的总变形能为
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纳米板杨氏模量的计算

由于纳米板由
*N

晶胞和
*N,

!

晶胞组成!所以

板的厚度
/b!

"

R%N5

+

%d

+

%

&

Y

#!则计算单元的应

变能密度
*

可由变形能与体积之比得到!即

*

M

:

&"

%

&

/

# "

#!

#

因为
,

b

+

*

&

+.

!且
,

Q

bB

.

Q

!则得到杨氏模量
B

Q

的

值为

B

Q

M

#

"

&R

N
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+N+

&
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#
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#
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N

(5X

&

(
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&
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#

上式说明!杨氏模量
B

Q

只随
*N

晶胞和
*N,

!

晶胞层

数变化!即
*N

及氧化层的厚度变化
8

这表明!氧化层

的厚度也将影响到
*N

纳米板的杨氏模量
8

E

!

杨氏模量计算结果与讨论

根据"

P#

#式!图
Y

给出了杨氏模量
B

Q

随
*N

纳

米板厚度的变化曲线
8

由图可以看出!当纳米板厚度

小于
P$$JI

时!表面带氧化层的和表面不带氧化层

")"#
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!

本征氧化层对
*N

纳米板弹性模量的影响

图
Y

!

杨氏模量随
*N

纳米板厚度的变化

1N

K

_Y

!

T69J

K

%

AI6C979A6L@E>AN7N?6JJFJ6[

B

7F@>FAF

L9J?@N6J6L@EN?aJ>AA

的板的杨氏模量表现了不同的变化趋势
8

表面带氧

化层的板的杨氏模量随板厚度减小而增加!而不带

氧化层的板的杨氏模量随之减小
8

这说明!当板的厚

度逐渐减小到几十纳米时!本征氧化层对板的杨氏

模量的影响起到了决定性的作用
8

这种趋势与考虑

表面收缩弛豫的变化趋势相同(

"

)

8

当纳米板厚度逐渐增加到大于
R$$JI

时!可以

看到!表面带氧化层和不带氧化层两种情况下板的

杨氏模量趋于一定值
P!RW;F8

而这个值接近由

U6<@IFJ

等人(

`

)给出的体
*N

"

P$$

#的杨氏模量值

PR$W;F8

同时!我们还将表面不带氧化层的
*N

纳米板的

计算结果与
;F<a

等人(

P$

)得到的结果进行了比较
8

他们用分子动力学方法得到了
*N

梁的弹性模量!由

于
;F<a

受到计算能力的限制只给出了厚度小于

YJI

的值
8

在图
Y

中!可以看出两者结果没有很大

的差异!说明了本文采用能量法的有效性
8

由于加工工艺条件的不同!也会导致本征氧化

层的厚度不一致
8

为此!图
Z

给出了表面氧化层厚度

不同的纳米板杨氏模量随板厚度的变化
8

当表面氧化

图
Z

!

不同氧化层厚度下杨氏模量随板厚度的变化

1N

K

8Z

!

T69J

K

%

AI6C979A6L@E>AN7N?6JJFJ6[

B

7F@>FAF

L9J?@N6J6L@EN?aJ>AAL6<CNLL><>J@A9<LF?>JF@NH>6VNC>[

7F

:

><A

层厚度增加时!无论板厚多少!板的杨氏模量都会增

加
8

只是在板的厚度大于
Z$$JI

时!表面氧化层对

板的杨氏模量的影响并不大!但当板的厚度小于

Z$$JI

时!表面氧化层厚度不同的板的杨氏模量之

间的区别逐渐变得明显
8

当板厚度为
Z$JI

时!板的

杨氏模量随氧化层厚度的增加从
P!$W;F

上升到接

近
!$$W;F8

这表明表面有氧化层的板的厚度为几

十纳米时!氧化层厚度对板的杨氏模量的影响有决

定性作用
8

这定性解释了实验上
*N

纳米结构杨氏模

量有的比体
*N

大而有的则比它小的原因
8

I

!

结论

在
*N

纳米结构的制造过程中!加工工艺将导致

其表面本征氧化层的存在
8

本文建立了表面有氧化

层的
*N

纳米板力学模型!用能量法得到了表面不带

氧化层和表面氧化层厚度不同的
*N

纳米板杨氏模

量并进行了分析和比较
8

结果表明当纳米板厚度小于
P$$JI

时!表面带

氧化层和表面不带氧化层的板的杨氏模量呈现出不

同的变化趋势
8

表面带氧化层的杨氏模量随板的厚

度减小而增加!而不带氧化层的杨氏模量则随之减

小
8

该计算结果对理解
*N

纳米板弹性有一定参考价

值
8
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