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摘要　 运用透射电子显微镜分析了分子束外延的立方相 GaN öGaA s 异质微观结构. 在 GaN

外延层中, 观察到大量的、不对称的{111}面缺陷 (层错和微孪晶) , 以及失配位错在该大失配界

面上的非优化排列, 并对面缺陷的生成机理进行了讨论.
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1　引言

随着 GaN 及其化合物在蓝光和绿光波长的光电子器件方面的应用[ 1, 2 ] , 使它成为当前

人们研究的热点课题. GaN 有两种相结构: 稳态的纤维锌矿六方相和亚稳态的闪锌矿立方

相. 一般来说, 六方相 GaN 生长在具有六角对称的平面上, 目前主要采用 (0001) Α2A l2O 3 (蓝

宝石)作衬底[ 3 ]; 而立方相 GaN 则生长在立方相衬底的 (001) 面上, 如 GaA s[ 4 ]. 尽管 p 型掺

杂的六方相 GaN 已经获得成功, 但对掺杂的控制还很困难[ 2, 5 ] , 且蓝宝石衬底和 GaN 外延

膜没有共同的解理面, 以致于用此异质结构很难做成常规的端面发光的激光器. 而立方相

GaN 却能克服这些缺点, 它既可以随意掺杂[ 6 ] , 又有共同的解理面. 虽然立方相 GaN 的带

隙 (312eV ) 比六方相 GaN 的带隙 (314eV ) 少 012eV , 但仍在蓝、绿光波长的范围. 另外,

GaA s 是目前应用广泛的化合物半导体, 在其上生长 GaN 必将为 GaN 的应用开辟更为广阔

的前景. 然而 GaN öGaA s 的失配 (20% ) 是很大的, 这不可避免地会在 GaN 外延层中产生大

量的缺陷, 目前其主要表现为层错和微孪晶, 而且贯穿整个外延层[ 7, 8 ] , 这样会导致无辐射的

光电复合中心的形成, 并阻碍其应用. 在本文中, 我们运用透射电子显微镜观察和分析分子

束异质外延 GaN öGaA s (001) 微观结构, 澄清了这些缺陷形成的原因, 从而为提高M BE 生

长立方相 GaN 的相纯度及其完整性打下一个坚实的基础.



2　实验过程

分子束外延生长 GaN öGaA s 的过程如下: 先生长 GaA s 过渡层 200～ 300nm , 以获得高

质量的 GaA s 表面, 然后在此基础上再转换入立方相 GaN 的外延生长. 整个外延生长过程

中, 采用反射高能电子衍射仪实时观测, 并及时把握住由 GaA s 衍射斑点转变为 GaN 衍射

斑点外延生长条件. GaA s 分子束外延生长的典型参数如下: 衬底为 (100)偏向〈110〉2～ 3°的

GaA s, 外延生长温度为 580～ 600℃, Ga 源炉温度为 1150℃, A s 源炉温度为 300℃, 生长速

率为 110Λm öh. 我们采用氮等离子体源外延生长 GaN , 通过氮等离子体发生装置的电压或

电流和氮气流量来控制激活氮的数量, 与此同时调整 Ga 源的温度 (960～ 1050℃) , 以获得

立方相 GaN 生长合适的Í öË 比. Í öË 比值偏低有利于高质量 GaN 的生长, 若过低则外延

表面易形成 Ga 滴. 衬底温度在 500～ 680℃范围内调节. 其详情请参见文献[4 ].

透射电镜样品的制备则采用常规的方法, 首先把两片样品有膜的一面用胶对粘, 用夹具

夹紧, 放在加热台上加热约 90 分钟, 冷却后用线切割机切成约 015mm 厚的小薄片, 然后用

腊沾在小柱上, 用砂纸进行机械减薄, 减至约 0125mm , 抛光后翻面, 继续用砂纸机械减薄,

一直减至约 20Λm , 接着放在 dim p le 仪器上抛光减薄至约 10Λm , 最后在离子薄化器上用

A r+ 离子减至电子透明. 对样品的制备取两个相互垂直的〈110〉方向, 样品的分析全部在 JE2
OL 22010 高分辨电子显微镜上进行, 加速电压为 200kV , 点分辨率为 0119nm.

3　结果和讨论

图 1 (见图版 I) 为沿[ 110 ]带轴方向投影的高分辨电子显微像, 其极化方向由大角度会

聚束电子衍射来确定. 从该样品中观察到外延膜内存在许多层错和微孪晶, 在更大的范围内

测得界面偏向角为 3°, 即界面法线[001 ]绕[110 ]轴偏向[110 ]方向. 界面的晶格出现一薄层

亮的衬度, 这可能是在大失配下的晶格扭曲造成的. 经仔细观察, 界面处的失配位错不仅有

L om er 型, 而且还存在 60°型和层错底端的不全位错, 这与 T ram pert 在成核初期观察到仅

有L om er 型失配位错的情况略有不同[ 7 ]. 而且, 我们发现这些失配位错的间距并非是最佳

的, 这可借助于下列公式[ 9 ]来讨论残余应变.

Ε= f - ∆ =
a s - a l

a l
-

b
→

õ e
→

[110 ]
nd (110)

(1)

其中　a l、a s 分别为外延膜和衬底的晶格常数; b
→

为位错的柏格斯矢量; e
→

[ 110 ]为[ 110 ]方向

的单位矢量; d (110) 为 (110) 面间距; n 为两相邻失配位错间{111}GaN 晶格面的个数. 若以

n 为横坐标, Ε为纵坐标, 则 Ε～ n 对应关系可由图 2 (见图版 I) 来表示. 曲线É 对应着失配位

错全为L om er 型的情况, 此时, 5{111}GaN öö4{111}GaA s为残余应变最小; 曲线Ê 对应着失配

位错全为 60°型的情况, 此时, 3{111}GaN öö2{111}GaA s为应变最小; 曲线Ë 对应着L om er 和

60°型失配位错交替出现的情况, 此时, 4{111}GaN öö3{111}GaA s为应变最小. 如果每个位错间

距增加一个{111}晶格面, 则上述三种情况中的残余拉应变会猛增到 313%～ 715%. 如果平

均减少一个{111}面, 薄膜则处于压应变, 其残余应变值剧烈上升到- 10%～ - 20%. 由此可

见, 任何失配位错相对位置的微小变化都会引起残余应变极大的波动, 而这样大的应变波动

很容易导致其它缺陷 (如 60°全位错、90°和 30°不全位错) 的形成, 这就可以解释为什么有如
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此大量的层错. 而要消除这些层错的关键, 是怎样在最初生长中释放应力应变, 并设法使失

配位错处于优化的排列. 为此, 我们在M BE 外延生长初期运用反射高能电子衍射仪实时监

测, 严格控制外延生长条件 (包括生长温度, Ga 源温度与Í öË 比) , 促使失配位错处于优化

排列状态, 从而提高立方相 GaN 晶体的相纯度及其完整性.

图 3 (见图版 I) 为沿[ 110 ]带轴方向投影的界面附近的高分辨象. 在该截面出现了更多

的层错和孪晶, 其中有一直径为约 20nm 的纳米孪晶. 该孪晶与基体 (包括 GaN 外延膜和

GaA s 衬底) 相对旋转了 39°, 界面为 (221) T öö(001) GaA s, 在纸面内沿界面向右为 [ 114 ]T öö

[110 ]GaA s, 这里下标 T 表示 GaN 孪晶. 因此界面的失配度降低为:

f 2 =
d (110) GaA s - 4d (114) GaN

d (110) GaA s
= - 6. 6◊ (2)

并处在压应变状态. 失配度的降低, 直接导致界面能量的减少, 这是形成孪晶的主要原因之

一. 但为什么不会形成 (114) GaN ö(001) GaA s的生长, 至今仍不清楚. 也许是由于拉应变和压应

变不能同时存在于同一薄膜内的缘故吧.

对比图 3 和图 1 可以得出, 图 3 中 (111)和 (111)面上的面缺陷要多于图 1 中 (111)和 (1

11)面上的, 这与缺陷的固有性质有关. 在闪锌矿结构的拉应变薄膜中, (111)和 (111)面上的

位错为 Β型, 而在 (111)和 (1 11)面上的位错为 Α型. 一般来说, 闪锌矿结构的 Β型位错能量

要小于 Α型位错能量[ 10 ] , 加之, 绕[110 ]轴有一偏向角, 所以图 1 中的面缺陷要少些. 而在无

偏向角的方向 (见图 3) , GaN 不得不以其它形式来进行其应变的弛豫, 如微孪晶. 因此, 我们

建议绕[110 ]轴形成偏向角, 或绕[100 ]轴, 使得在[110 ]和[110 ]两个方向都形成偏向角.

4　结论

综上所述, 我们在 (110)和 (110)两个相互垂直的横截面上, 用高分辨透射电子显微镜分

析了分子束异质外延 GaN öGaA s (001)的微观结构. 在立方相 GaN 薄膜中观察到大量的、不

对称的面缺陷 (层错和微孪晶) , 即: (111) 和 (111) 面上的缺陷多于 (111) 和 (1 11) 面上的, 这

是 Α型层错固有的性质, 以及衬底表面的偏向角抑制了 Α型层错的缘故. 另外, 还讨论了层

错和微孪晶形成的机制: 失配位错间距的非优化是引起层错的原因之一, 而失配能量的减小

则是形成微孪晶的原因之一. 运用透射电子显微镜与M BE 生长中反射高能电子衍射的实

时监测相结合, 可以实现严格控制M BE 外延生长条件, 有利于提高立方相 GaN 生长的相

纯度及其完整性.
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Abstract　 A cub ic GaN öGaA s hetero structu re grow n by m o lecu lar beam ep itaxy (M BE)

is stud ied by tran sm ission electron m icro scopy. It is ob served tha t a lo t of {111} p lanar de2
fects ( stack ing fau lts and m icro tw in s) d ist ribu ted asymm etrica lly in th is GaN film and

m isfit d isloca t ion s lay non2op t im ally a t the in terface. T he m echan ism of fo rm ing p lanar

defects is d iscu ssed.
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