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半导体硅重构表面及其相变动力学的研究进展!

徐野川- - 刘邦贵4

（中国科学院物理研究所- 北京- 511531）

摘- 要- - 简单介绍了文章作者在半导体硅重构表面及其相变动力学研究方面的进展& 近期 6)（555）（/ 7 /）8（5 7
5）相变的实验研究发现，将温度升高到相变温度以上时，/ 7 / 岛面积以恒定的衰减速率随时间减小至零，且初始面积

越大的岛这个衰减速率就越大& 文章作者分析了大量的实验事实，由此提出了一个双速相场模型来解释这个重要而

令人困惑的现象& 模型重点是：在相变过程中，/ 7 / 关键结构变化较快，随后的层错消解过程要慢得多& 这个模型完美

地解释了相关实验现象，说明该模型抓住了关键物理要素，这种相场方法也可以用于其他半导体表面相变研究&
关键词- - 半导体，表面重构，相变，硅
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- - 半导体硅是现代计算机技术的核心，是半导体

最重要的代表，因而被长期、广泛地研究& 技术手段

的发展使半导体表面在原子水平上的物理和化学特

性得以清楚地表征，这也使人们认识了多种多样的

半导体重构表面［5］& 把一个半导体按一个平面切

开，然后保持原子相对位置不变，所得的表面应该具

有原晶体内相同平面的周期平移不变性，即 5 7 5 理

想表面；但是，大多数情况下最靠近表面的几层原子

会经历弛豫甚至重组，结果表面周期往往不再是 5
7 5，而经常是 2 7 " 结构（2 和 " 可以是正整数，或

其平方根），这就是表面重构，相应的表面称为 2 7
" 重构表面& 硅表面与其他半导体表面一样也有多

种重构形式，其中 6)（555）表面上的 / 7 / 重构表面

最富盛名，也最有代表性& 6)（555）8/ 7 / 重构表面是

6+!()<D 和 [*D,E%HD"! 于 53U3 年根据低能电子衍射

（ (H% <,<DAN <(<+"DH, I)GGD*+")H,，>YY\）实 验 发 现

的［0］，它包括的原子众多，结构非常复杂，直到 0U 年

以后 P*Q*N*,*A)［.］等人才通过系统的透射电子衍射

（ "D*,EL)EE)H, D(<+"DH, I)GGD*+")H,，PY\）实验提出了描

述其原子结构的著名 \)L<D X ]I*"HL X 6"*+Q),A G*’("
（\]6）模型& 该模型经受住了实验的严格检验，获得

了广泛的承认，其结构要点为：一个 / 7 / 单元包含

了 S3（即 / 乘 /）个 5 7 5 单元，可分为两个等边三角

形亚单元，一个亚单元有原子层错，另一个没有；每

个亚单元顶点有一个原子空位，每两个顶点空位之
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间有 " 对二聚原子，每个亚单元最上层有 4 个吸附

原子-
表面温度的变化会使表面结构发生相变，最著

名的表面相变是 50（666）7# 8 # 重构表面在温度 !2

9 66$:; 时转变到高温“6 8 6”表面相的相变［<—4］-
# 8 # 表面相有如此复杂的结构，这就决定了其向“6
8 6”相转变的物理内容将是丰富而复杂的- 扫描隧

道显 微 镜（ =213303> ).33?/03> @02AB=2B*C，5DE）实

验［<］指出，有层错的三角亚单元的快速形成是 50
（666）（# 8 #）7（6 8 6）相变的关键过程- 反射高能

电子衍射（ A?F/?2)0B3 (0>( ?3?A>C ?/?2)AB3 G0FFA12)0B3，

HIJJK）实验显示，“6 8 6”相其实是由硅 6 8 6 理想

表面加上覆盖在上面的 %- $: 个单层快速移动的吸

附原子构成［#］- 当温度从 !2 以上降到 !2 以下时，

# 8 # 结构在台阶的上沿开始形核，并向平台内部生

长；而当温度变化反向时，相反的过程发生- 实验确

认，# 8 # 相和“6 8 6”相在 !2 上下约 $:; 的温度区

间内可以共存，这个表面相变是一阶而非连续相

变［:，4］- I133B3 等人［:］近期将具有较大平台宽度的

50（666）表面升温到 6:%%; 以清洁表面，然后降到

相变温度 !2 以下并快速冷却，使 # 8 # 相在平台内

部形核，再回到 !2 以上退火时，通过低能电子显微

镜（ /B, ?3?A>C ?/?2)AB3 @02AB=2B*C，LJJE）实验发现，

# 8 # 岛的面积始终以恒定的衰减速率随时间减小，

且初始面积越大的岛这一衰减速率也越大- 这个现

象反映了这个相变的美妙和复杂性，找到它的微观

机理对理解 50（666）（# 8 #）7（6 8 6）相变具有重要

的意义-
根据 KM5 模型，顶点空位、二聚原子链和层错

的形成被认为是构成 # 8 # 重构的关键因素［"］- 当二

聚原子链断裂和顶点空位消失时，# 8 # 结构完整的

七倍单胞的周期就已经被破坏了［&］- 这些没有原来

# 8 # 周期的区域的结构与“6 8 6”结构的差别只是

层错的存在，而有层错和没有层错区域的周期结构

是相 同 的，只 是 方 位 角 不 同，这 样 的 两 个 区 域 在

LJJE 亮场成像的条件下没有差别［&］- 所以当二聚

原子链断裂同时顶点空位消失这一相对较快的过程

完成时，即使仍然存在层错，LJJE 也不会再认为这

一区域是 # 8 # 结构- 这就会出现了一个过渡区域，

其中耗时较长的层错消解过程还没有完成，即 # 8 #
相还没有完全转变为“6 8 6”相- 根据对实验事实的

系统分析，我们提出用一个双速相场模型来描述这

个相变- 我们用主相场变量 ! 描述 # 8 # 相的关键

因素（二聚原子链和顶点空位），! 9 6 表示 LJJE

能观测到的 # 8 # 岛，用次相场变量 " 来反映相变中

较慢的层错消解过程- 相变过程中 # 8 # 岛的演变由

含时相场方程组决定［’］，我们的模拟计算是利用自

适应网格技术［6%］来求解该相场方程组［’］-

图 6! 针对 : 个不同尺寸的 # 8 # 岛，我们的相场模拟所得到的

岛面积衰减行为（图中的直线）与相应实验数据（ 黑色圆点）的

比较；右上角插图中的倒三角是模拟的相变过程中一个时间点

上的 # 8 # 岛（深灰色）的 LJJE 形貌图，形状都是三角形，与实

验一致

图 6 的右上角插图给出了我们模拟的 # 8 # 到

“6 8 6”相变过程中一个时间点的主相场变量的形

貌图- 深灰色部分 ! 9 6，对应 LJJE 实验中的 # 8 #
岛形貌；浅灰色部分 ! 9 N 6，相应地表示 LJJE 实

验中的“6 8 6”相- 它给出了与 LJJE 实验一致的 #
8 # 岛形貌，更多的时间点的形貌见文献［’］- 图 6

主图给出了我们的岛面积模拟结果与实验数据［:］

的比较- 黑色的实心圆圈是实验数据；图中的 : 条直

线是我们的模拟结果- 我们模拟计算中的 # 8 # 岛的

初始面积与实验中的不尽相同，但我们发现 # 8 # 岛

的初始面积与其衰减速率存在很好的线性关系，所

以我们将模拟中不同尺寸的 # 8 # 岛的初始面积与

模拟得到的相应的衰减速率作线性拟合，然后根据

实验中的 # 8 # 岛的初始面积通过插值得到图中每

个实线的斜率；图中 : 个不同尺寸的 # 8 # 岛的初始

面积从大到小为 %- %’#4，%- %#"#，%- %<#:，%- %$64 和

%- %%’%!@$，而相应的面积衰减速率为 4- <，:- $，

"- ’，$- 4 和 $- % 8 6% N<!@$ O =- # 8 # 岛的面积衰减速

率随着初始面积的增加而近似线性地增大- 从图中
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可以看见，我们的模拟结果与实验数据符合得很

好［41］&
上述针对 5)（444）（/ 6 /）7（4 6 4）表面相变的

双速相场模型，是基于 / 6 / 和“4 6 4”两个表面相

的具体原子结构，以及我们从大量的相变动力学实

验结果做系统分析得出的重要结论：在相变过程中，

/ 6 / 关键结构变化较快，随后的层错消解过程则要

慢得多& 在我们的工作中，相变过程中涉及的关键物

理内容是通过相场方法来实现的，这个方法的优点

是我们不需具体考虑原子间过程，而只需着眼于更

大尺度上的关键物理量的平均效果；具体模拟计算

是采用自适应网格技术来进行的，它使得我们能模

拟更 大 的 空 间 和 时 间 范 围& 我 们 的 模 拟 结 果 对

899: 实验结果［;］给出了满意的解释，对 5)（444）

（/ 6 /）7（4 6 4）表面相变中的动态相结构演化给出

了一个简单明了的图像& 5)（444）（/ 6 /）7（4 6 4）相

变是表面相变中最重要、最典型的，也是研究得最充

分的相变，上述关于它的研究工作充分说明，这种相

场方法对于表面相变研究是一个可靠的途径；表面

相变过程中的大范围动态相结构演化过程，可以通

过相关实验与类似的相场模拟相结合的方式得到满

意的图像&
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