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硅的位错核心结构无悬挂键
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摘要　本文应用物理学平衡状态下能量最低的基本原理, 通过分析透射电镜晶格象, 制作了

90°、30°分位错及Co tterll 位错等一系列的模型, 说明硅中位错核心无悬挂键.

PACC: 6170G

1　引言

蓝宝石上外延硅 (SO S)异质外延材料已很成熟, 用其制作的 SO S2CM O S 集成电路优点

很多: 高集成度、快速度、抗辐照等. 但是, 它的漏电流大, 一般把它归结为铝的自掺杂和微

孪晶. 作者在区熔提纯单晶硅工艺中发现, 同来源的多晶硅材料经过多次提纯以后, 同样提

纯次数的多晶硅的电阻率比单晶的高. 以上两种现象如何解释? 促使作者着手探讨硅的缺

陷核心结构[ 1, 2 ].

对于锗、硅金刚石结构的晶体缺陷实验研究方法很多, 腐蚀技术, X 射线形貌技术, 进入

70 年代电镜技术突飞猛进, 衍衬法、细束技术、晶格象技术、原子力象技术, 使位错的行为有

了明确的认识. 特别是晶格象技术, 可以看到沿着 (110) 晶向的晶体结构投影图. 它为认识

位错结构提供了大量的信息. 电子显微镜也有局限性, 电镜只能看到二维结构, 对于第三

维, 即沿着电子束的方向的周期性是看不到的. 计算机技术的发展, 模拟电镜成象原理, 与

显微象进行比较, 理论与实验符合得非常好, 又对认识半导体材料中的位错结构提供了一个

很好的技术手段, 证明了晶格象就是晶体点阵排列沿入射电子光路方向的投影图. 原子力

象只能观测到材料表面结构. 理论方面早在五十年代末Ho rn stra [ 3, 4 ]已经对金刚石结构晶

体缺陷核心组态作了探讨. 限于当时的条件, 没有实验事实依据.

D’A n terroch s[ 5 ]等人拍出了∑= 3 的硅孪晶边界结构晶格象. Ho rn stra [ 3 ]把它称作 70°

对称倾斜边界. 最近邻四个原子不发生相对位置变化, 只改变次近邻的原子分布, 该结构无

悬挂键. 显然对于硅的本征层错, 可以看成是单原子层的边界为∑= 3 的孪晶结构; 非本征

层错, 可以看成是双原子层的边界为∑= 3 的孪晶结构, 因之层错的结构没有悬挂键.

D ’A n terroch s[ 5 ]等人也观察到了硅中∑= 9 的孪晶边界结构晶格象, 同时作了模拟计

算, 证明了锯齿状倾斜边界确实在晶体中存在. 与Ho rn stra [ 3 ]给出的孪晶边界晶向夹角 Η=



38°57′的二级孪晶边界结构相符. 他的其它照片也说明一系列的五环和七环原子排列可以

组成晶体边界. 二级孪晶边界每一个原子有四个最近邻原子与其相键合, 没有断键出现. 但

是, 键长和键合方向却因原子位置分布的变化发生了变化.

对于小角晶粒边界, 往往是由位错排列而成. 为此, 小角晶粒边界的问题, 可以归纳为

研究位错的核心结构问题. 现在已经知道, 几乎晶体中的所有滑移位错将扩展成肖克莱位

错. 如, 60°全位错分解成一个 30°分位错和一个 90°分位错; 一个螺形全位错分解成两个 30°

分位错; 分位错之间以一个本征层错连接起来. 这样一来研究位错的问题变成研究 30°分

位错、90°分位错和Co ttrell[ 6 ]位错的核心结构问题.

以上实验结果给出一个启示, 可能在位错核心也是无悬挂键结构. 因为, 有悬挂键结构

的位错核心中, 悬挂键排成一列, 形成一列强的电中心. 相邻两个悬挂键的电子云相互排斥

而远离, 电子和相邻原子核相互吸引构成原子共价键, 消除了原有的悬挂键. 为此本文作者

着手探讨硅的位错核心结构.

2　研究方法

本工作以实验事实为依据, 物理学的知识作判据, 制作硅晶体位错结构模型, 探讨硅中

位错核心的组态结构. 物理学工作者都知道, 平衡状态下能量最低. 这给我们一个思路, 本

征半导体硅位错核心原子键合以能量最低为原则. 所以, 研究硅中位错的核心结构时, 首先

认为硅的位错核心以外的原子不畸变, 严格按照空间点阵排布起来; 第二步, 按照布氏回路

建立起一个指定类型的位错结构, 只是把位错核心的原子挖出去; 第三步, 在位错核心处放

置原子, 这个原子的键长和键角变化最小, 但能够和周边原子以共价键的形式一一键合起

来, 每一个原子都不存在悬键. 这样一来, 因为它的畸变最小, 根据力学原理, 自然周边的原

子畸变也最小, 实现了平衡态下能量最低的条件; 第四步与我们实验中观察到的, 以及已发

表的透射电镜晶格象作比较, 一般说来两者符合了的就认为是对的. 如果不符合, 说明思路

还不对. 但是, 我们的缺陷模型非常理想地与晶格象中的一些图象符合, 其中还有些图象不

符合, 我们试作了一些位错存在着割阶, 也就是说把同种位错模型的两个重叠在一起, 使位

错线平行, 只是这两个位错线彼此相互沿着层错面平移了一个原子排布周期, 即 1ö4〈112〉

的距离. 再回过头来观测双原子柱的形态. 这时又可与晶格象的一些图形符合的非常好.

还有一些更复杂的结构, 试用位错核心处局部形成微孪晶, 又能解释一些. 但限于篇幅不在

这里讨论.

3　硅位错结构

3. 1　90°分位错

90°分位错的布氏矢量处于{111}晶面内, 沿着〈112〉方向, 见图 1 (a). 这个结构最早由

Ho rn stra [ 4 ]给出, 但是没有实验事实依据, 也没有作进一步解释. 作者沿着〈111〉观察, 见图

1 (b). 这里有两个可能结构. 一种如虚线连接, 存在悬挂键. A、B 两类原子的悬挂键形成的

电子云将排斥, 而形成不稳定的状态. 它们之间, 必须相对沿着〈110〉方向移动一定距离,

彼此两两键合起来, 见图 1 (b) 实线连接. 该结果与M ark lund [ 7 ]给出的结果一致. 同时, 位错
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图 1　90°分位错结构图
(a) 90°分位错〈110〉方向投影图; (b) 90°分位错层错面原子结构图, 实线表示再组态后的结构,

虚线表示未组态前的结构; (c) 90°分位错立体透视结构图.

核心无悬挂键结构在晶体中产生剪切应力. 90°位错的布氏矢量在层错面内, 沿着〈112〉方

向. 层错面一侧受到的是张应力, 而另一侧则受到的是压应力. 看起来, 在晶格象中, 张应力

一侧的斑点要小一些, 稀一些; 而压应力一侧则看到双原子柱的斑点要密一些, 大一些. 这是

区别 90°分位错和其它分位错结构的重要标志. 晶格相的 Ho rn stra [ 4 ]结构特征有的明显,

有的不明显. Ho rn stra [ 4 ]结构特征不明显时, 层错与体硅之间的交界处双原子柱的形状有

一个渐变过程. 仔细分析会发现, 这是割阶存在的表象. 割阶所在{110}面将晶体分成两部

分, 其效果象是它们彼此相对于这个平面平移了 1ö4〈112〉. 两条分位错线之间的双原子柱

部分是体硅排列, 部分是层错方式排列, 其两种排列方式的重心几乎重叠 形成两种双原子

柱交叉重叠, 形成象‘X’字母形状的晶格象特征. 由于割阶所在观测膜的深度不同, 显影效

果的不同, 其晶格象的斑点有的象圆点, 有的象方点. 据此认为图一的结构是正确的, 90°分

位错核心不应有悬挂键.

3. 2　30°分位错

对于 30°分位错, Ho rn stra [ 4 ]给出的分位错的核心是有悬挂键的, 一个悬挂键要占有大

约 015 电子伏特的能量, 从物理学的角度看行不通, 是不可能的; 另外 Ho rn stra 给出的无

悬挂键结构, 在位错核心处, 空间小, 原子密度大, 在核心处产生的应力较大. H irth [ 8 ]将 30°

位错核心分为两种, 一种是有悬挂键的, 称为 Suffle 结构, 另一种带有五个共价键结合键, 称

作滑移型 (Slide) 结构. 这两种结构能分别解释早期晶格象的结果. 但是 Suffle 结构有三个

悬挂键, 并有一个原子大小的空位存在. 悬键必定吸引原子集聚. Slide 结构中核心原子要

有五个键与周围原子键合, 同样它不符合四族元素的键合关系, 要带强的电性. 为此, 本文

作者分析了A n st is[ 9 ]等人的文章以后, 提出一个新的结构[ 2 ] , 分位错的核心由一个单原子柱

构成. 它的三个键与H irth 给出的 Suffle 结构的三个键结合, 而另一个键则转向本身两两相
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互靠近而键合或两两排斥而远离. 沿着位错线看, 象是一个单原子柱孪晶. 它的存在与周

围原子的失配只有 2% 左右. 因此, 无悬挂键结构对周围产生的应力也非常小, 见图 2. 这个

图 2　30°分位错结构图
(a) 30°分位错立体透视结构图, (b) 30°分位错在 (110)面投影图,

图中说明了割阶形成豆芽瓣型晶格象特征的结构.

模型还可以将电镜观察到的“Suffle”结构和 Slide 结构统一起来. 这是因为电镜分辨率在

012nm 左右, 双原子柱是不能分辨开来的, 它们的信息将相互加强. 而单原子柱处于可分辨

的边缘. 它与相邻体硅原子的键长在{110}面的投影大约是 0122nm. 体硅中,〈111〉键长在
(110) 面内约为 01235nm. 后者是能分辨开来的. 单原子柱的信息弥散, 自身信息得不到周

围原子信息加强. 在显影过程中, 一般采用高反差技术, 使弱信息更弱, 强信息更强, 单原

子柱的信息很容易被抹掉, 不在照相底版中显现. 因而在直的分位错结构中, 早期的晶格象

往往看到的是 Suffle 结构相. 当晶体中位错某处存在一个割阶, 割阶将位错分成两段. 割阶

所在 (110)面将晶体分成两部分, 它们彼此相对于这个平面平移了 1ö4〈112〉, 体硅和层错中

的双原子柱绝大部分重叠在了一起, 如同未移动一样. 两个单原子柱之间的双原子柱却发

生了变化, 割阶所在平面 (110) 面一侧的属于体硅排布, 而另一侧则一定是层错状态分布,

反之亦然. 两种结构重叠在一起以后, 其投影就形成如同 H irth 给出滑移形结构, 见图 2

(b). 图中大写字母与带撇大写字母分别代表割阶所在平面两侧的对应原子位置. 图中DB′

C′与 EFD′给出豆芽瓣形结构. 显然, 它的形状与 90°分位错的影像结构不同, 割阶使 90°分

位错形成‘X’字形晶格象特征. 同时 30°分位错单原子柱与同侧的双原子柱投影距离小于

012nm , 它对影像的贡献已不可忽视. 因此 30°分位错的核心处, 豆芽瓣形的图象将变的较

大. 由于割阶所处位置不同. 两个豆芽瓣总是强度有所差异. 通过观察豆芽斑的个数, 就可

知道被观测样品中割阶存在的个数. 由于 30°分位错应力小, 30°分位错附近的层错的双原

子柱与相邻体硅双原子柱的连线垂直层错面, 这是区分 30°分位错与 90°分位错的另一重要

标志. 作者从观察实验结果分析得出的模型与M ark lund [ 7 ]提出的模型一致. 以上理由说

明, 30°位错核心结构不会有悬挂键存在.

3. 3　Cottrell[6 ]位错的核心结构

Co ttrell 位错的核心结构的特点是两个扩展位错所夹的层错处于不同的{111}晶面内,

它们彼此靠近时将相互作用. 反应的结果使两个层错相交. 双方的一个分位错共同合成层

错 的交线. 实验中已拍下了它们的晶格象. 见图3 (a) [ 10 ]、3 (b ) [ 11 ]. 图中的晶格象与Ho rn2
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图 3　硅的Co ttrell 位错晶格象及其结构图解说明

图 3 (a)、(b)为Co ttrell 位错晶格象, 图 3 (c)是图 3 (a)的投影结构图, 图 3 (d)是图 3 (b)的投影结构图,

图 3 (e)是图 3 (a)的立体透视结构图, 图 3 (f)是图 3 (b)的立体透视结构图.

st ra [ 4 ]给出的结构不一致. 在图 3 (a)中, 明显看到一个三角形斑点. 作者分析了该图形以后

认为, 最可能的结构如图 3 (c). 图 3 (c) 中 B、C、D 1、D 2 四个原子构成位错核心结构, 其中

BC 是正常的双原子柱, D 1、D 2 分别组成了两个单原子柱. 它们之中的任意一个原子D x (x

= 1, 2) 与周围的三个原子 C、Ex、Fx 相键合, 第四个键则沿着位错线的方向〈110〉排列, 或

者相邻两个原子相互吸引键合, 或者相邻两个原子相互排斥而远离, 与 30°分位错的效果一

致. D 1、D 2 两个原子, 虽然同与一个C 原子键合, 它们不处于同一个原子面, 它们对 C 原子
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的作用, 使C 原子与它们的键合方向沿着〈001〉轴线方向转动, 发生了 D 1、D 2 沿着位错线

方向的相反方向位移, 但不发生沿着位错线方向的同相位移. 因为, 原子键角关系处于正四

面体的键角位置能量最低. 其中一个D 原子使C 原子键方向转动, C 原子的另一个键一定

发生转动, 偏向C 原子所在{110}面的另一侧. 这样一来, , D 1 和D 2 在〈110〉方向的合作用

力为零. 只能使C 原子沿着BC 自身的连线轴〈001〉转动键角. 而 1ö2〈110〉与 5ö12〈111〉长

度的偏差只有 2%. 所以, 畸变很小. E1、F1、E2、F2 四个原子受到D 1 或D 2 原子的作用, 要

在〈110〉方向发生一定位移. 这种位移又将D x 推向C 原子柱. 因此CD x 投影将小于D x Ex

或D x Fx 在{110}面的投影. 前者的距离接近不可分辩. 所以, 在晶格象中看到如图 3 (a) [ 10 ]

的情况, 形成三角形图案.

此外, Co t t rell 位错核心, 还有另一种结构组态, 可能是形成环境不同, 见图 3 (b )、3

(d). 将它们与图 3 (a)、3 (c)、3 (e)比较, C 原子不与D 1 原子键合, 在应力的作用下, C- D 1、

D 1- E1 键被拉断, C 原子自动与 E1 原子键合起来, 而D 1 的断键转动了一定角度后, 破坏

了C- D 2 的键合关系, 再次与C 原子键合, 余下的两个原子D 1、D 2 彼此直接键合起来, 组

成D 1- D 2 新键, 但不是体硅中的双原子柱键合关系, 彼此以一个键相连; 另一个键沿着位

错线排列, 形成D 1- D 1- D 2- D 2 键. 如图 3 (d)、3 (f) 所示. 新键 C - E1、C - D 1、D 1- D 2

的形成, 产生一种张应力, 迫使层错面明显拉宽. 制作的模型产生的这种效果与图 3 (b) 中

看到实线标出的层错面拉宽现象一致.

再仔细分析 T h ibau lt [ 11 ]的实验照片, 发现B 2 lock 的结构可以从图 3 (c)、3 (e) 衍变过

来. 见图 4. 只要将从C 原子起的C- B - A 1 ⋯ (或C- B - A 2 ⋯ )半原子面抽掉以后即可

图 4　 (a) Co ttrell 位错晶格象, (b) 为图 a 的立体透视结构图.

形成. 该结构将引进剪切分量, 它的A 1 (或A 2) - B - C 半原子面不存在了, 形成键合关系

H 1- A 2 (或H 2- A 1) , 余下的两个原子D 1、D 2 彼此也直接键合起来, 但不是双键键合, 另

一个键沿着位错线排列, 组成D 1- D 2 新键 , 彼此以一个键相连, 另一个键沿着位错线排

列, 形成如图 3 (d)、3 (f)的键合关系.
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4　结论

本征硅中位错核心无悬挂键. 90°分位错核心处也会引起剪应力. 30°分位错核心处存

在着一个类似于单原子孪晶柱的结构. Co t t rell 位错的核心结构类似于一个双原子微孪晶

柱, 孪晶柱的伸长方向的晶向是〈111〉. 显然这个方向与体硅的位错方向〈110〉平行. 所以

本征位错核心的电学性质可能不活跃. 但是, 由于位错刃型分量对杂质有吸引力, 它所处的

位置将是杂质集中的区域, 电活性杂质对电性质是有贡献的. 此外位错产生的割阶也可能

是电学性质活跃的结构.

致谢　作者感谢王永良先生参与本文讨论.
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Abstract　Based on the fundam en ta l physica l, p rincip le tha t a system energy in equ ilib ri2
um sta te is the low est, and the analysis of silicon la t t ice im ages, the an tho r has bu ilt a se2
ries of co re structu re m odel in Si d isloca t ion, such as 90°part ia l d isloca t ion, 30°part ia l

d isloca t ion and co t t rell d isloca t ion, etc. tha t show s no dangling bond in Si d isloca t ion

co re.
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