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扫描隧道显微镜分辨能力的研究：

对 !"（###）$（% & %）表面的观察
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摘! 要! ! 用超高真空扫描隧道显微镜首次同时清晰地分辨出 *+（’’’）,（- . -）表面每个元胞中的 ’$ 个顶戴原子

和 / 个静止原子，这 / 个静止原子的亮度与无层错半元胞内中心顶戴原子的亮度基本相同0 第一性原理计算图像

和 *12 实验结果完全符合，针尖的尺度小于 -3 时，可以完全同时分辨出 *+（’’’）,（- . -）表面的静止原子0
关键词! ! *+（’’’）,（- . -），静止原子，扫描隧道显微镜，第一性原理计算
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! ! 硅（’’’）表面一直是当今科学与技术界最重要

的研究对象之一，扫描隧道显微镜（*12）的发明，促

使人们对 *+（’’’）表面（- . -）重构的精细结构进行

系统的研究［’—/］0 然而，在纯净 *+（’’’）,（- . -）的

*12 成像过程中，广泛被采用的是多晶 4 或 \H ] AL
针尖，获得的图像一般只显示出每个元胞中的 ’$ 个

顶戴原子［’］，一直未能同时分辨出所有的 / 个静止

原子和 ’$ 个顶戴原子0 例如，5SBGL+K 等［$］在较大

样品偏压下也仅仅观察到对应于静止原子位置的 "
个鞍形突起0 最近，*GHH9L 等［"］采用特殊的半导体单

晶针尖，在一定的偏压下，抑制来自顶戴原子悬挂键

态的电子隧穿，用 *12 选择性地对顶戴原子和静止

原子进行了成像，也没能清晰地分辨出顶戴原子和

静止原子0 在 *+（’’’）,（- . -）表面，顶戴原子的悬

挂键态位于费米面（B^）以下 %0 #9_ 附近，而静止原

子对应的悬挂键态位于 B^ 以下 %0 ) 9_ 附近［#］0 通

常 *12 图像给出一种“ 失真”的图像，即 *12 只观

察到顶戴原子，却观察不到静止原子，这种观测能力

的不足使人们认为 *12 测量到的半导体表面的隧

穿电流绝大部分来自处于 B^ 附近的电子态［&］0 我

们采用自制的金属钨针尖对 *+（’’’）,（- . -）表面

进行 *12 研究，同时清晰地观察到每个（- . -）元胞

中的 ’$ 个顶戴原子和 / 个静止原子0
实验设备采用 ?J+NLB< 公司生产的超高真空扫

描隧道显微镜（>@_,*12）系统，本底压强好于 ’ .
’% X)\;0 硅片 为 锑 掺 杂 的 6 型 *+（’’’），电 阻 约
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!" !#!·$%& 在超高真空环境下，把样品加热到 ’!!
(左右保持 )* 小时除去表面吸附气体& 然后在保

证真空度优于 ) + )! ,- ./ 条件下，多次加热样品到

)*!!(，除 去 表 面 氧 化 层，然 后 快 速 降 温 到 约

0!!(，再以 )—* ( 1 2 的速度降到室温，34（)))）表

面可得到完美的（- + -）重构& 实验所用的钨针尖是

用直径为 !& )5 %% 的钨丝在 6/78 溶液中电化学

腐蚀得到的& 所有 39: 图像均在室温下获得&
关于 34（)))）;（- + -）表面的结构模型，现在普

遍接受的是 <=3（ 二聚体 , 顶戴原子 , 层错）模

型［’］& 如图 ) 所示，在每个（- + -）元胞内有 0 个二

聚体，)* 个顶戴原子，一个层错和一个顶角空洞&
在有层错半元胞和无层错半元胞内，均匀分布 )* 个

顶戴原子和 ’ 个静止原子，在它们上面各有一个悬

挂键& 一般而言，34（)))）;（- + -）表面的 39: 形貌

像，随所加偏压不同而显示差异，由于静止原子悬挂

键态离样品 !> 较远，用 39: 清晰观察到静止原子

十分困难& 当样品偏压为正时，每个元胞中的 )* 个

顶戴原子的亮度和大小完全一致，无法区分有层错

和无层错半元胞，如图 *（/）所示& 当样品偏压为负

时，可以看到有层错一侧的原子明显比无层错一侧

的原子亮，两个半元胞间存在明显的明暗对比度，而

且无论在有层错一侧还是无层错一侧，顶角顶戴原

子比中心顶戴原子都要稍亮一些，如图 *（?）所示&
原子间这种亮度差异表明，不同位置的顶戴原子的

悬挂键态分布在 !> 以下不同的能级&

图 )@ 34（)))）;（- + -）重构的 <=3 原子结构模型，圆越大表示

所在位置的 34 原子离读者越近@ （/）顶视图：实心大黑圆表示

顶戴原子，灰色大圆表示静止原子，小圆圈表示第二层原子，小

黑圆点表示体原子；（?）侧视图：（- + -）单胞长轴在［ )
,
)!］方

向的投影

我们获得了图 #（ /）所示的 39: 图像，样品偏

图 *@ 34（)))）;（- + -）表面 39: 像显示顶层 )* 个顶戴原子，图

像大小为 -& A B% + -& A B%，（- + -）元胞用白色细线标示图中&

样品偏压：（/）!& A- C；（?） , !& A- C

压为 , )& A C，图像大小为 #!B% + #! B%& 此图像

除具有图 *（?）所示的对比度特征之外，还有一个明

显特征是，每个（- + -）元胞中还显示出了 ’ 个静止

原子& 图 #（?）是 5 B% + 5 B% 范围的放大图像，具

有更高的分辨率和对比度，在每个（- + -）元胞中，

可以清楚地分辨 )* 个顶戴原子和 ’ 个静止原子&
另外，所有静止原子和无层错半元胞内的中心顶戴

原子亮度基本相同&

图 #@ 34（)))）;（- + -）表面 39: 像，样品偏压 , )& A C，每个元

胞显示出 )* 个顶戴原子和 ’ 个静止原子 @ （ /）图像大小为

#!B% + #! B%，（- + -）元胞用白色细线标示并放大嵌于图中；

（?）图像大小为 5B% + 5 B%，静止原子和无层错半元胞内的中

心顶戴原子亮度基本相同

采用金属针尖对 34（)))）;（- + -）表面成像时，

由于顶戴原子悬挂键态离样品的费米能级近一些，

所以通常认为仅能观察到顶戴原子，而不容易观察

到静止原子& 而我们采用金属钨针尖在样品偏压为

, )& AC 左右，观察到静止原子，一种可能的解释是，

钨针尖末端可能吸附了少量的 34 原子（扫描过程中

是可能发生的），引起针尖末端性质的改变& 假如所

使用的针尖性质发生了变化，从金属性质变为半导

体性质，扫描得到的图像会各有不同& 例如，3DEEFG
等［#］采用的就不是通常的 H 或 .E 1 IG 针尖，而是半

导体性质的 IB=2（)))）单晶针尖，对顶戴原子和静

止原子进行了选择性成像& 然而，针尖末端吸附了
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少量的 ’( 原子，也并不能改变 ) 针尖末端的性质

（由金属态变为半导体态）* 据文献［+］报道，金属

很容易穿透半导体介质（几层厚度），显示出金属性

质而不是半导体介质性质* 所以即使钨针尖末端吸

附了 ’( 原子，吸附的 ’( 厚度也不会超过 ’( 对 ) 金

属态的有效屏蔽长度（几个原子层厚度），针尖仍然

表现金属性质而不是半导体性质* 因此，针尖末端

可能的吸附物改变针尖性质的解释，对本实验结果

不成立* 当然，针尖末端可能的吸附物使得针尖变

得更加尖锐，针尖产生隧穿的有效尺寸减小了，是会

影响针尖成像的分辨率* 例如，在原子力显微镜

（,-.）对 ’(（///）0（+ 1 +）表面成像的报道中［2］，

研究者认为，) 针尖末端吸附了一个 ’( 原子，相当

于得到了与样品表面垂直的更尖锐的针尖*
另一种解释源于针尖的尺寸大小（ 针尖末端的

曲率半径）对所得图像的影响* 因为针尖的尺寸大

小会影响针尖成像的分辨率* 考虑到 ’(（///）0（+ 1
+）表面静止原子离最近的顶戴原子垂直于表面方

向的距离只有 %* 23，而水平方向的距离有 #* &3，可

以想象，只要 ) 针尖足够细，在 ’4. 的恒电流模式

下，使针尖逼近静止原子，顶戴原子将不会影响到来

自静止原子的隧穿，从而实现对静止原子成像* 我

们采用第一性原理计算来进行验证* 第一性原理计

算采用了密度泛函理论［5，/%］和 6789:;<(=> 的超软赝

势方法［//］，截断能量为 /+% :6，布里渊区里一个特

殊的 ? 点用于平面波积分* 计算中采用的表面包含

@ 个 ’( 原子层的薄片和一个由 @ 个 ’( 原子层组成

的真空层，薄片的前端表面含有 A,’ 模型中的（+ 1
+）重构［@］，板块的后端表面用 B 原子钝化* 除了真

空底层，所有的 ’( 原子被完全弛豫到系统总能最低

状态* 并且通过 4:;CDEE 和 B7F788 公式计算得到了

模拟的 ’4. 图像［/$，/"］* 计算结果表明，针尖的尺寸

大小（针尖末端的有限尺寸）将对扫描的 ’4. 图像

的形貌产生影响［/#］* 图 # 是当针尖的尺寸大小为

+3 样品偏压为 G /* & 6 时计算得到的 ’(（///）0（+
1+）表面实空间电荷分布图像，该图像和 ’4. 扫描

的图像一致，’(（///）0（+ 1 +）表面的 @ 个静止原子

和 /$ 个顶戴原子完全可以同时分辨*
本文报道了在国际上首次同时得到的 ’(（///）0

（+ 1 +）表面每个元胞中 /$ 个顶戴原子和 @ 个静止

原子的 ’4. 像* 第一性原理方法计算结果表明，针

图 #! 第一性原理计算的 ’(（///）0（+ 1 +）表面的图像，样品偏

压 G /* & 6，针尖末端尺寸为 +3，可清楚分辨所有的顶戴原子

和静止原子

尖 的 尺 度 小 于 一 定 值 后 ，完 全 可 以 同 时 分 辨 出

’(（///）0（+ 1 +）表面的顶戴原子和静止原子，理论

计算图像和 ’4. 实验结果完全符合* 这一结果的更

为深刻的意义是：在 ’4. 的针尖上仍大有学问可

做，特殊的 ’4. 针尖能得到更高分辨的和更为精细

的表面电子态结构信息，这对纳米结构与特性及其

在纳米科技中的应用有重要的意义*
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