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利用外延生长中动力学各向异性制备有序

取向周期转变超晶格的方法!

石! 林! ! 倪! 军3

（清华大学物理系原子分子纳米科学教育部重点实验室! 北京! 4%%%56）

摘! 要! ! 文章报道了关于外延生长中动力学各向异性导致有序取向转变的理论研究结果, 以 789( 合金薄膜在 9(
缓冲层上的外延生长为例，在生长温度适宜时，研究发现，随生长速率的加快，体系有序结构会逐渐从 :4%［%%4］有序

过渡到 :4%［4%%］有序再发展到无序结构, 基于这些机制，文章作者提出了一个制备有序取向周期变化超晶格的方法,
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! ! 外延生长方法被广泛地应用于合金生长中，以

制备超晶格和各种有序结构［4］，这些有序结构和其

他低维结构有广阔的应用前景, 外延生长是一个非

平衡的过程，因而生长的动力学特点就成为合金结

构形成的控制因素之一, 生长层的动力学受衬底结

构的影响会导致动力学有序振荡相的出现［$］，而有

序和相分离之间的竞争会导致新的有序相［"］，合金

各种自组织结构的形成也都归结于外延生长过程中

的动力学过程［4，6］, 下面简要介绍我们最近研究外

延生长中动力学导致的有序取向转变［V］,
在外延生长过程中，一个显著的特点就是水平

表面扩散要快于纵向体内扩散，我们称之为动力学

各向异性, 我们发现，这种动力学各向异性会导致合

金薄膜的有序取向随着生长速度的变化而发生转

变, 对于具有 :4% 有序结构的 N11 合金薄膜，体结构

中有 " 个 等 价 的 有 序 取 向 变 量：:4%［ %%4］、:4%

［4%%］和 :4%［%4%］, 对于合金薄膜，由于体系在生长

方向（ B 轴）受限，:4%［%%4］与 :4%［4%%］、:4%［%4%］

不再等价, 在较慢的生长速率下，动力学过程由体扩

散所控制，形成的结构为基态结构, 当纵向的 :4%

［%%4］变量的能量低于 :4%［4%%］和 :4%［%4%］变量

的能量时，生长的结构为 :4%［%%4］变量, 在较快的

生长速率下，动力学过程由快速的水平表面扩散控

制，生长的结构为 :4%［4%%］和 :4%［%4%］变量，因而

当生长速度变化时会出现由于动力学各向异性所导
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致的有序取向的转变& 这个机制可以用于制备有序

取向周期转变的超晶格&
我们以 ./0" 合金薄膜在 0" 缓冲层上的外延生

长为例，来研究外延生长中动力学各向异性导致的

有序取向转变& ./0" 合金薄膜有很好的磁特性，如

较高的磁各向异性、矫顽力和较大的克尔偏转角，已

经引起大家对基础研究和未来的高密度磁光记录材

料应用的广泛兴趣& 对于 ./0" 合金，无序时为 1++ 结

构，有序时形成 234 有序结构& ./0" 合金的垂直磁各

向异性对于晶体的结构和有序度非常敏感& 我们设

计的制备有序取向周期超晶格方法可制备 ./0" 合

金等体系的磁各向异性超晶格，可以用于调制自旋

激发谱&
我们运用第一原理计算方法 ［5］进行了总能计

算，确定了动力学方程中原子间相互作用能参数& 此

方法是基于具有 6*,789:)(" 超软赝势平面波的密度

泛函 ;/!, < =!*> 方程的迭代求解［?］& 交换关联函

数为 08978% 等人提出的共轭梯度近似［@］& 我们计算

了 ./，0"，./A0"（23B），./0"（234），./0"（233），./0"A
（23B）等不同结构的能量，原子间相互作用能可由

这些能量推出& 在动力学过程中，原子扩散的激活焓

取相应的实验值［C < 33］& 根据以上给定的参数，运用

主方程方法［B］模拟 ./0" 合金在 0" 缓冲层上外延生

长，其中包括原子的扩散、蒸发和吸收过程& 我们运

用序参量来表示每层的有序程度，当其为 3 时则为

完全有序，为 4 时则为完全无序，其他取值为部分有

序& 文章中用特征吸收频率与特征交换频率的比值

! 来代表两者对于生长的影响，发现［443］方向平均

序参量随着生长温度的增加而增加，这与实验结果

一致［3B］&
为了显示 234 有序结构变量如何随生长变量变

化，我们计算了序参量随 ! 的变化情况，如图 3 所

示& 计算结果表明，［443］方向的平均序参量随 ! 的

增大而减小，而［344］方向的平均序参量在 ! D A& ?E
F 34 <5时存在一个峰值& 这个现象的产生是由表面

扩散和体扩散的差别导致的& 当 ! 较小时，原子有足

够的扩散时间形成稳定的 234［443］有序结构；当 !
增加时，扩散时间的缩短限制了体扩散& 在这种情况

下，速率快的表面扩散控制了有序形成的过程，生长

层的有序形成了 234［344］有序结构& 当 ! 继续增加

时，扩散时间进一步被缩短，体扩散和表面扩散都被

限制，有序结构无法形成而最终导致无序& 因此，随

着 ! 的增加，生长结构的有序取向从［443］方向变

到［344］方向，最后变为无序，如图 3 所示&

图 3- @ 层薄膜的平均序参量随 ! 的变化趋势，其中 " D E?4;

图 B- （*）每 3B 层有序取向转变一次的超晶格的示意图；（:）有

序取向转变超晶格的序参量

根据有序取向变化的机制，可以通过改变生长

速率的方法生长出两种不同有序取向& 如果通过周

期性地改变生长速率来生长薄膜，两种不同有序取

向将交替形成，从而形成有序取向周期转变的超晶

格& 具有有序取向每 3B 层改变一次的超晶格如图 B
（*）所示，我们选择生长温度 " D E?4;，且每 3B 层将

生长速率从 ! D B& E F 34 <? 变到 ! D A& ?E F 34 <5，生

长 G@ 层，其序参量如图 B（:）所示& 当生长速率为 !
D B& E F 34 <? 时，体 系 首 先 在 3—3B 层 形 成 234

［443］有序结构；当生长速率变为 ! D A& ?E F 34 <5

时，体系在 3A—BG 层形成 234［344］有序结构；然后

改变化学势，在 BE 层生长一层 0" 层，以产生突变，

我们生长 B5—G@ 层时，采用与 3—BG 层相同的生长

条件，以得到相同的结构& 在这个方法下，有序取向

周期性的变化如图 B（:）所示，超晶格的超元胞可以
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通过调节 ! 的变化周期来实现,
我们研究了在合金薄膜外延生长过程中动力学

各向异性对结构形成的影响, 根据动力学各向异性

导致的有序取向变化的机制，我们可以通过改变生

长速率的方法生长出两种不同有序取向, 这个机制

也可以用于其他具有两种不同有序结构的纳米结构

中，一个是由于水平表面扩散形成，而另一个是由纵

向体扩散形成，此时，外延生长中的表面结构不同于

体结构,
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掺硼的硅成为超导

硅（?/）是当今世界上最重要的材料之一，微电子和信息产业以它为基础, 最近，来自法国 O952;S.5 核

研究中心的 E-B(0995( Y 等发现，当高比例（百分之几）的硼（E）掺杂进入硅，该化合物能够在常压和 %, " N
的低温下成为超导, 尽管 %, " N 的转变温度对应用来说有点儿低，但专家认为：这是固态物理学中的一项

突破性进展；E-B(0995( 等制备样品的新技术开拓了对硅进行高掺杂研究的平台,
掺杂处理使硅晶体中载流子数成为可控, 掺杂导致硅从绝缘体向金属导体渡越，而按照经验，超导电

性恰恰容易在此间发生, 大量 E 掺入 ?/ ，一般合成技术无法做到, 这次，E-B(0995( 等采用的是，脉冲激光

加热 ?/ 薄膜技术，它使 ?/ 膜大量吸附包含 E 的气体, 于是，E 原子得以回避 ?/ 原子的排斥，进入晶格，进

而有可能使 E 含量超出平衡固熔体的允许值, 展望未来，超导 ?/ 和半导体 ?/ 的集成应用，必将为微电子

产业带来新功能和新器件, 同样有兴趣的问题是：是否能得到富电子的掺 7 硅（或掺 VB 硅）超导体,
（戴闻! 编译自 80(-95，$%%#，FFF：F$&，F#G）

纸张年代的确定

各类纸张都是由纤维素的纤维所组成的, 随着时间的变化，纸张中的纤维将不断地吸收空气中的水份，

这些水份均会保留在纤维内纳米大小的小孔中, 最近来自于意大利米兰的 .0 7;(;.;T/0 <5 :/S90 研究所的 U,
U/BB;9/ 教授和他在法国 :0-5 [ :02T5D/2 研究所的同事们共同利用小角中子散射仪（ BQ0.. 02T.5 25-(9;2 B10(\
(59/2T，?V8? ）去研究这些纤维中的小孔, 他们发现小孔的大小随着纸张年代的久远将不断地变大，而纸张也

随着不断地降级, 一般来说，一张具有 #%% 年历史的纸，其小孔的半径要比只有 G% 年历史纸的小孔半径大

$$] , 研究者们比较了从 3G 世纪到 $% 世纪的各种陈旧纸张，利用 ?V8? 的中子衍射来测定纳米大小对象的

结构, 他们测出 3G 世纪的纸中纤维内小孔的平均半径约为 $ 2Q，而一张新的纸，其小孔的平均半径是 3, #
2Q, 为此研究组认为，纸张中纤维内小孔半径的大小可以作为纸张降级的定量指标，同时也能粗略地确定出

纸张生产的年代, 这种测定方法也适用于各类由纤维素组成的物品上,
（云中客! 摘自 7’AB/10. C5D/5+ :5((59B，$% I515QS59 $%%#）
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