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低能电子衍射（())*）对’+,-./（###"）,（! !010）!0#"表面的研究结果表明，该表面有"／0单层的-.原子吸

附在2$空位上与第一个-./复合层中的三个-.原子键接，它们之间的垂直距离为#3"&"456通过对该表面"#个

非等价垂直入射衍射束的自动张量低能电子衍射（72())*）计算，得到“最佳结构”由于表面-./复合层堆积顺序

不同而产生的三种表面终止状态（89:;<=>?>:5.4<?.@4）的混合比例为#"A#%A#0B"!A"!A&#，理论计算与实验$%&
曲线比较得到可靠性因子!C+2B#6"’!，!DB#6"$%，表明表面生长符合能量最小化的台阶生长机制6

关键词：’+,-./（###"），表面重构，表面终止状态，())*
0!++：&0%#，’E%#，’E!!

" 引 言

-./是一种非常重要的半导体材料，它的宽带

性质、高热传导率和耐高温等特点吸引众多科学家

广泛的兴趣［"］6根据表面复合层的不同堆积顺序，

-./的多种异形结构（比如0/，%+，$+，’+等）具有

几乎相同的晶格常数，但是禁带宽度却相差很大6由
于具体应用往往会受到材料生长过程中形成的大量

缺陷的限制，知道-./表面详细的原子结构非常必

要6-2F对-./（###"）极性表面的研究证实表面存

在（010），（! !01 0）!0#G，（H1H），（’1’）和（ !’ 0
!1’ 0）!0#G等多种表面重构［%—H］，它们与样品温

度以及样品处理的条件有很大的关系6这些重构大

多认为是由于-.原子或/原子吸附在表面诱导形

成的6
人们对’+,-./（###"）,（! !010）!0#G表面已经

做了 很 多 研 究6早 期 的 研 究 认 为 六 角 的’+,-./
（###"）表面和立方的!,-./（"""）表面几乎一样［"#］6
IJ5<4和F<:?>488@4［$］的-2F工作证实表面三度

对称元胞，认为表面有"／0单层的-.原子或/原子

吸附在最顶层-./复合层的三度对称位上6但是

-2F不能区分是-.原子还是/原子吸附，也不能

区分是吸附在2$位还是+0位6第一性原理总能计

算结果［""］、K射线光电子衍射［"%］、K射线掠射衍

射［"0］、角分辨光电子谱［"$］等工作都支持表面"／0
单层-.原子吸附在最顶层-./复合层的2$位上6
但是，(.和28@4L基于场离子扫描隧道显微镜（MN,
-2F）［’］工作提出了表面空位模型和-.,/合金模

型6O<PQ.<L的半经验自洽量子化学计算［"!，"’］认为

由%个-.原子和’个/原子组成的-.%/’环吸附在

2$位有利于降低表面能量，从而形成稳定结构6不

同表面研究方法对该表面的研究结果似乎存在较大

的差异6
低能电子衍射（())*）是研究表面结构最有效

的方法之一6但是，由于实验数据采集和计算工作等

方面 的 困 难，())*对’+,-./（###"）,（! !01 0）

!0#G表面的研究大多着重于表面形貌和表面终止

状态（89:;<=>?>:5.4<?.@4）［"&，"E］而对表面的原子结

构研究得很少，并且这些研究的结论大多是从很少

的几个整数束的分析中得出的6
本文利用自动张量低能电子衍射（72())*）［"H］

研究’+,-./（###"）,（! !01 0）!0#G表面的重构特

征，给出表面结构的主要参量，并定量地确定表面三

种不同表面终止状态的混合比例6
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! 实 验

本工作的实验部分，包括"##$实验数据的测

量和%&’研究，由香港大学物理系表面物理实验

室完成(实验使用)*++公司生产的掺氮（!$,-./
01/123456）789%:)样品(样品经用丙酮和乙醇清

洗后放入超高真空室（;8<），首先让样品固定器在

=>/?时连续加热6—>@，除去样品固定器上的气

体；再用直流电流直接通过样品使样品在7>/?时

加热1!—17@，除去样品上的气体；然后往超高真空

室注入%:束流，并在A//—1///?时加热样品以除

去样品表面的氧(在%:束流下，大约A>/?时能观察

到606重构，而在-//?退火能观察到! !60 6重

构("##$实验数据的收集采用先进的&<摄像机

系统，能够收集更大能量范围和更多的衍射束强度，

实验数据可以重复测量并且更为可靠(实验时每

!+<记录一次实验数据，使用计算机自动处理（包括

扣除本底以及对称等价束平均）后得到"##$能量

强度曲线(

图1 789%:)表面可分成六种不同的表面终止状态

6 理论计算

根据789%:)表面%:)复合层堆积顺序的不同，

789%:)表面可分成六种不同的畴，如图1所示，分

别标记为"1，"!，"6，"1"，"!"，"6"，其中"1"，

"!"，"6"可由"1，"!，"6一一对应旋转7/#得到$
我们规定"1,%&%’&’%，"!,’%&%’&’，"6,
&’%&%’$由于"##$实验衍射斑点具有六角对

称，因此，"1和"1"，"!和"!"，"6和"6"应分别

具有完全相等的比例("##$计算时，我们把"1和

"1"，"!和"!"，"6和"6"分别以相同的权重做

求和平均，只需对"1，"!和"6做计算即可(

我们采用%:原子&=位吸附模型做为参考结构

对表面最顶层的%:原子吸附层和三个%:)复合层

进行计算，参与调整坐标参量的原子数为1-个(计
算时非结构参量的大小固定不变（内势的实数部分

为(/,2(6+<，虚数部分(),=(/+<，$+BC+温度取

1!!7D）(计算包括1/个非等价的垂直入射衍射束，

即（1，/），（1，1），（!，/），（!，1）四个整数束和（1／6，1／

6），（!／6，!／6），（=／6，=／6），（>／6，!／6），（=／6，1／6），

（2／6，1／6）六个分数束(计算的能量范围为>/+<—

67/+<，并分别用可靠性因子*<8&
［!/］和*E

［!1］自动

搜寻计算，最小可靠性因子对应“最佳结构”（B+FG9H:G
FG*I3GI*+）(

首先分别对单独的"1，"!和"6进行%:原子

&=位吸附模型的J&"##$计算，自动搜寻至收敛

后得到各自的可靠性因子为

"1 "! "6

*<8& /.6!! /.617 /.!!!

*E /.=-! /.==A /.!16

图! *<8&与"6结构所占比例的关系曲线

可见，单独的"1，"!结构的符合程度比"6结构差

很多(为了确定三种不同表面畴在表面所占的比例，

我们用最顶层的%:原子吸附层和二个%:)复合层

对"1，"!和"6进行不同比例的混合计算，得到

*<8&与"6结构所占比例的关系曲线如图!所示，

其中横坐标是"6在混合计算时所占的比例，"1和

"!的比例取剩余部分的平均值，纵坐标是对应的可

靠性因子*<8&$显然，当"1+"!+"6,1>+1>+2/
时，*<8&有一最小值$对表面最顶层的%:原子吸附

层和三个%:)复合层的1-个原子按"1+"!+"6,
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!"!!"!#$的比例做混合迭代计算至收敛后得到!$
个衍射束的平均可靠性因子为"%&’#$$!("，")
#$$!*+，此时，%,畴的结构参量列于表!，其中的

符号由图,规定，同时还列出其他研究工作相应结

果作为比较-

图, (&./01（$$$!）’*位吸附模型

图*“最佳结构”理论计算&’(曲线与实验曲线比较（实线为实验曲线，虚线表示理论计算曲线）

在’*位/0原子吸附模型中，由于吸附原子而

使第一个复合层中的’*位1原子比其他1原子低

)+2$-$+"34，并直接引起键接的第二个复合层中

的/0原子下降),2$-$!*34；第一个复合层中/0原

子与1原子之间的距离为$5$(634，比体结构值

$5$(,34增加65"7，使用"%&’和") 分别 进 行

8’9::;自动搜寻计算，得到的结构参量、理论计

算&’( 曲线均非常接近，图*给出“最佳结构”(个

分数束理论计算&’( 曲线与实验曲线的比较，两者

符合得很好-
表! %,终止状态表面主要结构参量

（符号如图,所示，单位：$5!34）

体结构值

（$5!34）

第一性原理

总能计算!!

<射线掠

射衍射!,

本工作

（使用"%&’）

本工作

（使用")）

*$ !$#" !$(! !$#! !$#!

*! +$,( +$*+ +$,! +$*$ +$,6

*)! $$(, $$", $$,( $$"# $$"*

*++=+) $$$$ $$++ $$*, $$+" $$,+

*++=,+ !$>6 !$>+ !$#6

*+)=,) !->6 !-6, !-6(

8’9::;计算还包括了对以前许多工作提出

的各种模型进行计算-按%!?%+?%,2!"?!"?#$比

例混合计算得到各种模型的可靠性因子为：!）1原

子’*位吸附模型"%&’2$-+(；+）表面空位模型［(］

"%&’2$-,"；,）1原子三聚体’*位吸附模型"%&’
2$-,"；*）/0+1(环’*位吸附模型［!*］"%&’2$-,#-
这些结果表明，对我们所用的样品而言，只有/0原
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子!"位吸附模型（!#$!%&’()*）是)$+,-.（&&&(）+
（! !/0/）!/&1表面可能的重构，其他模型均可排

除’

" 结果和讨论

在)$+,-.（&&&(）+（! !/0/）!/&1极性表面的三

种表面畴"(，"2和"/上增加一个新的,-.复合

层所需能量!# 为［22］

"(畴 !# $%&&)’*)， （(）

"2畴 !# $%&&2’/"， （2）

"/畴 !# $%&((’//， （/）

%&是,-.复合层之间没有相互作用时的晶体能量’
因此，在"(畴上生长一个新的,-.复合层的可能

性最大，从而在"/畴上形成两个,-.复合层高度

的台阶’又由于对3456和,-等半导体，台阶的生长

速度与台阶高度成反比［22］，所以会在"2畴上生长

一个,-.复合层直到覆盖两个,-.复合层高度的台

阶而形成三个,-.复合层高度的台阶即"/畴为

止’由此可见，)$+,-.（&&&(）+（! !/0 /）!/&1极性表

面"/结构应当具有较大的面积，与我们单独用

5!7889计算得到的结果相符合’5!7889计算结

果表示三种台阶结构对应的面积之比为"(:"2:"/
%(*:(*:;&，从而证明了该表面的生长过程符合能

量最小台阶生长机制’
5!7889计算得到的“最佳结构”与其他理论

计算结果很接近，但是单独的一个表面畴的理论计

算曲线与实验曲线符合得并不好，三种不同表面畴

按"(:"2:"/%(*:(*:;&比例在表面共存，并且都

有,-原子吸附在!" 对称位置’在)$+,-.（&&&(）+
（! !/0/）!/&1表面的,!<图像中确实观察到这三

种类型的表面畴，并且"/所占面积比"(和"2要

大得多’

［(］ =’>’94?-6，@’A’B4CDEFG，@’5’8HDEIH，)%*+，!"（(JJ&），

;K*’
［2］ .’,’.L4IM，N’,’!’!6EIM，O’.’A4IM，P’>’94?-6，",-.’

"/0’，#$%（(JJ(），/*"’
［/］ <’5’=FC4QE?，B’$RFRCC，#’>’!6?RSQE?，T’TFCCRDRG，

",-.’"/0’，&’$（(JJ"），2"K’
［"］ >’UVD4I，B’<4GSRI66EI，",-.’"/0’，&&"（(JJ*），7)/J’
［*］ O’<4GFDESE，!’!6FQ4DESE1234’，567’5’8664’9:;<’，

B4GS(，&(（(JJ*），//*(’
［)］ 7’7-，N’,’!’!6EIM，",-.’"/0’，&$’（(JJ)），("(’
［;］ <’5’=FC4QE?，3’$RII，T’TFCCRDRG，",-.’"/0’，&(%

（(JJ)），"J’
［K］ ,’!4I4Q4，P’,’=RGI，P’>’94?-6，@’>’ARIHRCQRI，@’WF，

",-.’"/0’，&$"（(JJ)），2")’
［J］ >’UVD4I，B’<4GSRI66EI，5’=3/’"/0’>1/:7?4’，’(（(JJ)），

J//’
［(&］ P’=4XC4I，",-.’"/0，’#’$（(JKJ），(((’
［((］ @’8’YEGSLGFX，@’YRFMRZZ4FRG，9:;<’!1@’，)*2（(JJ*），

P(;&&(’

［(2］ ,’A’=-IM，.’PEII-IM，P’>’94?-6，5’8664’9:;<’，*(
（(JJK），)&"2’

［(/］ 5’.E4S-，<’,4F?4MR+=-I1234’，9:;<’!1@’，)$!（(JJJ），

(222"’
［("］ 7’N’@EL4I66EI，>’UVD4I，B’<4GSRI66EI，9:;<’!1@’，)$&

（(JJ)），(/;J/’
［(*］ B’T4H[-4M，",-.’"/0’，("#（(JJK），K22’
［()］ B’T4H[-4M，",-.’"/0’，(’#（(JJK），*&2’
［(;］ @’,\L4GHS，@’TRGIL4HS1234’，",-.’"/0’A122’，$（(JJK），

(K(’
［(K］ @’,\L4GHS，.L’TG4D1234’，",-.’"/0’，&&+（(JJ*），2/2’
［(J］ B’@’PEF6，@’T’BRIHG]，",-.’"/0’，#’!（(JKJ），/**’

<’5’#4I$E?R，A’<EG-S[1234’，",-.’"/0’!16，’!
（(JJ/），(J(’

［2&］ <’5’#4I$E?R，,’O’!EIM，<’$’8C\EI-I，",-.’"/0’，%(
（(J;;），K*’

<’7’WF4IH,’O’!EIM，9:;<’!1@’，)&’（(JK*），)//2’
［2(］ @’T’BRIHG]，5’9:;<’，,’&（(JK&），J/;’
［22］ !’=-DESE，5’NSEL1234’，5’8664’9:;<’*’（(JJ;），/"J"’
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