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掺杂单晶硅纳米薄膜杨氏模量的多尺度理论模型∗

吕焕玲 王静†

(新疆大学物理科学与技术学院, 乌鲁木齐 830046)

( 2015年 6月 2日收到; 2015年 7月 27日收到修改稿 )

硅纳米材料物理性能的研究对其在半导体技术中的应用是十分重要的. 而掺杂有利于改善硅纳米材料的
物理特性, 提高应用价值, 所以本文基于半连续体模型运用Keating形变势, 通过模型计算, 研究了不同位置
及不同掺杂浓度的单晶硅纳米薄膜 [100]方向的杨氏模量, 分析了掺杂浓度及掺杂位置不同时硅膜杨氏模量
与膜厚关系, 结果表明, 与纯硅膜杨氏模量相比, 不同位置的掺杂对硅膜杨氏模量的影响并不明显, 不同浓度
的掺杂对硅膜杨氏模量的影响较小. 而随着硅膜厚度的不断增加, 掺杂硅膜杨氏模量与纯硅膜杨氏模量的变
化趋势一致, 特别是较小尺寸时的硅膜杨氏模量变化较大. 说明影响硅膜杨氏模量的主要因素是硅膜厚度.
该计算结果对研究硅纳米材料的其他力学特性有一定的参考价值, 也为进一步研究掺杂对纳米硅材料力学性
能的影响提供一种全新思路.

关键词: 硅纳米薄膜, 杨氏模量, 掺杂
PACS: 61.72.uf, 62.25.–g, 81.40.Jj DOI: 10.7498/aps.64.236103

1 引 言

单晶硅纳米材料展现了很多全新优异的性

能 [1,2], 这使得其在很多领域都具有广泛的应用,
为科学家们所青睐. 上世纪 50年代就已经开始了
对硅材料机械性能的研究 [3]. 已有的研究表明, 单
晶硅纳米材料脆性较高 [4−6], 其杨氏模量较低 [7,8],
影响了它在一些领域的应用价值. 为了改善硅纳米
材料的力学性能, 1975 年, Hu 等 [9,10]就已提出直

拉单晶硅中的氧增强了硅片的机械强度, 表明了晶
体中的杂质会给单晶硅材料带来意想不到的作用

和不可预测的性能, 这给研究人员得以启发, 开启
了科学家对杂质影响硅材料性能的大量研究. 近几
年来对于单晶硅材料掺杂的研究数不胜数, 2010年
Zeng等 [11]的研究表明, 浓度为5× 1019 cm−3的重

掺磷能够少量提高直拉单晶硅压痕断裂韧度; 2011
年Jing等 [12]通过分子动力学模拟方法研究了覆盖

在石墨烯上的单晶硅膜的杨氏模量, 结果表明其随
硅膜厚度的增加而增加, 随后又进一步研究了覆盖
在有缺陷的石墨烯上的单晶硅膜四个晶向上的杨

氏模量和临界应力, 结果表明其随硅膜厚度的增加
而增加 [13]; 2012年Pi [14]通过在硅纳米晶体内部和

表面掺杂硼元素和磷元素的研究, 表明掺杂硼、磷
元素会改善硅纳米晶体的电学和光学性质; 同年
Ma等 [15]研究了轻钴掺杂对硅纳米晶体的光学性

质的影响, 并与掺硼、磷元素的影响进行了比较, 表
明轻钴掺杂的形成能介于掺硼、磷元素之间, 但不
受掺杂剂间距的影响.

目前在理论模型计算方面对有关杂质磷对单

晶硅纳米材料杨氏模量影响的研究还较少. 本文基
于半连续体模型 [16], 建立多尺度的掺杂硅膜的杨
氏模量模型, 运用了Keating形变势模型 [17], 研究
在硅晶胞两种不同位置处掺杂对单晶硅膜杨氏模

量的影响, 以及不同磷元素掺杂浓度对单晶硅膜杨
氏模量的影响.

∗ 国家自然科学基金 (批准号:11064014)资助的课题.
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2 杨氏模量的计算与分析

掺杂有助于提高单晶硅纳米材料的力学特性,
本文所讨论的掺杂元素为磷. 如果VA主族磷元素
存在于硅原子中, 它会取代晶格上的硅原子, VA主
族磷元素周围的五个价电子中的四个电子会同临

近的硅原子形成共价键, 剩余一个电子只受到微弱
原子实库仑势吸引, 很容易脱离磷原子实作用成为
导带电子.

2.1 掺杂单晶硅纳米薄膜杨氏模量的计算

如图 1所示的一个典型的硅晶胞, 可视为由四
个处在不同位置的正四面体组成, 正四面体的中心
原子处在硅晶胞的体对角线的四分之一处, 将其中
任意一个正四面体平移都可以与其他的正四面体

重合. 已有研究表明 [18,19], 由于不同晶面上的硅原
子与相邻原子在三维空间的分布不同, 因而这些晶
面上原子的硅硅键被替换的难易程度不同. 因此掺
杂时考虑在硅晶胞 (100)晶面上顶角处及四分之一
体对角线处进行磷元素掺杂. 本文主要讨论对单

晶硅膜进行重掺杂, 掺杂浓度为1 × 1018—5 × 1021

cm−3时为重掺杂 [11], 当掺杂浓度最大为 5 × 1021

cm−3时, 即每 1 nm3的硅膜体积中掺杂有 5个磷
原子, 说明 6个硅晶胞可掺杂的最大浓度为 5个磷
原子.

图 1 硅晶胞示意图

Fig. 1. Silicon cell schematic.

本文首先讨论每 8个硅晶胞中掺杂 1个磷原
子, 即掺杂浓度为7.5× 1020 cm−3时单晶硅薄膜的

杨氏模量, 分别在硅晶胞的四分之一体对角线及顶
角位置处进行掺杂, 如图 2所示.

P

P
Si

(a) (b)

Si

图 2 (a)硅晶胞四分之一体对角线处掺杂P元素示意图; (b) 硅晶胞顶角处掺杂 P元素示意图
Fig. 2. (a) Doping phosphorus atom at a quarter of body diagonal of the Silicon cell; (b) doping phosphorus
atom at vertex of the Silicon cell.

Keating形变势模型 [17]是一种能够准确描述

硅结构的形变势能表述, 被广泛用来研究硅及硅的
化合物 [20,21], 它是描述两体势能变化和三体势能
变化的模型. 本文采用Keating形变势模型计算掺
杂硅膜体系的形变能, 形变能可以表示为

U =
1

2
kb

∑
i

(R2
i − r2i )

2

+
1

2
kθ

∑
i,j⟩i

(Ri ·Rj − ri · rj)2, (1)

其中, ri和rj分别为第 i和第 j个键平衡状态时的

键矢量, Ri, Rj分别为第 i和第 j个键变形后的键

矢量. kb 称为键伸缩力常数, kθ 称为键弯曲力

常数.

2.1.1 硅晶胞四分之一体对角线处掺杂磷

用磷原子替换硅晶胞四分之一体对角线处硅

原子, 如图 2 (a)所示, 设硅晶格常数为 4a(= 5.432

Å), 硅与硅元素间的键伸缩力常数用ksi
b 表示, 键弯
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曲力常数用ksi
θ 表示. 掺杂磷元素后, 磷元素近邻和

次近邻的拉伸和弯曲形变的力常数不同, 设磷与硅
元素间的拉伸力常数为kp

b, 弯曲力常数为kp
θ .

由Keating的形变势模型可以得到一个纯硅晶
胞的形变能为

U si
Cell = 8ksi

b a
4[(εxx + εyy + εzz + γxy

+ γzx + γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy + γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz + γxy − γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy − γzx + γyz)
2]

+ 8ksi
θ a

4[(εxx − εyy − εzz − γyz)
2

+ (εxx + εyy − εzz + γxy)
2

+ (εxx − εyy + εzz + γzx)
2

+ (εxx + εyy − εzz − γxy)
2

+ (εxx − εyy − εzz + γyz)
2

+ (εxx − εyy + εzz − γzx)
2]. (2)

形变分量与位移分量的关系表述如下 [22](以
第 l层原子为例):

εxx =
∂u

∂x
,

εyy =
∂ν

∂y
,

εzz =
wl+1 − wl

a
,

γxy =
∂ν

∂x
+

∂u

∂y
,

γzx =
ul+1 − ul

a
+

∂w

∂x
,

γyz =
∂w

∂y
+

νl+1 − νl

a
, (3)

其中, εxx, εyy, εzz, γxy, γzx, γyz为形变分量, u, ν,
ω为原子沿着坐标轴x, y, z方向的位移分量.

则一个掺磷原子的硅晶胞的形变能为

Up
Cell = (6ksi

b a
4 + 2kp

ba
4)

× [(εxx + εyy + εzz + γxy + γzx + γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy + γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz + γxy − γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy − γzx + γyz)
2]

+ [(6ksi
θ a

4 + 2kp
θa

4)

× (εxx − εyy − εzz − γyz)
2

+ (εxx + εyy − εzz + γxy)
2

+ (εxx − εyy + εzz + γzx)
2

+ (εxx + εyy − εzz − γxy)
2

+ (εxx − εyy − εzz + γyz)
2

+ (εxx − εyy + εzz − γzx)
2]. (4)

当硅晶胞掺杂浓度为7.5× 1020 cm−3时, 在四
分之一体对角线处掺杂, 假设整个硅膜有N层硅晶

胞, 每层原子厚度为a, 则根据文献 [23]可定义硅膜
厚度为h = (4N + 1)a. 假设由于硅膜在长宽方向
为较大尺寸, 而厚度方向在纳米尺寸, 故可以选择
一个晶胞长宽, 高与硅膜厚度相同的单元作为计算
单元, 则其体积为V = 16(4N + 1)a3. 则硅膜计算
单元的形变能密度为

f =
Uelement

V
=

N∑
l

Ucell

V

=

1

8

N∑
l

Up
cell +

7

8

N∑
l

U si
cell

V
. (5)

由应力与形变的关系

σx = Eεx. (6)

且形变能密度是形变的二次函数关系

σ = ∂f/∂εxx. (7)

可求得掺杂单晶硅膜的杨氏模量为

E =
Na

4N + 1

(
31

8
ksi

b +
93

16
ksi
θ

)
+

Na

4N + 1

(
1

8
kp

b +
3

16
kp
θ

)
. (8)

2.1.2 硅晶胞顶角处掺杂

用磷原子替换硅晶胞顶角处的硅原子, 如
图 2 (b)所示. 通过计算, 一个掺磷原子晶胞的
形变能为

Up
Cell = 6ksi

b a
4[(εxx + εyy + εzz + γxy

+ γzx + γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy + γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz + γxy − γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy − γzx + γyz)
2]

+ 2kp
ba

4(εxx + εyy + εzz + γxy

+ γzx + γyz)
2

+ 2ksi
b a

4[(εxx + εyy + εzz − γxy
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+ γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz + γxy − γzx − γyz)
2

+ (εxx + εyy + εzz − γxy − γzx + γyz)
2]

+ 8ksi
θ a

4[(εxx − εyy − εzz − γyz)
2

+ (εxx + εyy − εzz + γxy)
2

+ (εxx − εyy + εzz + γzx)
2

+ (εxx + εyy − εzz − γxy)
2

+ (εxx − εyy − εzz + γyz)
2

+ (εxx − εyy + εzz − γzx)
2]. (9)

同理可得, 当硅晶胞掺杂浓度为 7.5 × 1020

cm−3时, 硅膜的杨氏模量为

E =
Na

4N + 1

(
127

32
ksi

b + 6ksi
θ

)
+

Na

32(4N + 1)
kp

b. (10)

(8)和 (10)式中, 硅硅原子间力常数kp
θ , ksi

θ 采

用文献 [24]的数值, 即 ksi
b = 6.187 × 1020 N/m,

ksi
θ = 1.813 × 1020 N/m, 磷硅原子间力常数kp

b, kp
θ

采用文献 [25]的数值, 即kp
b = 7.897 × 1020 N/m,

kp
θ = 1.561 × 1020 N/m.
由 (8)式和 (10)式可给出不同掺杂位置的杨氏

模量, 则掺杂浓度为7.5× 1020 cm−3的单晶硅膜的

杨氏模量随尺度的变化曲线, 如图 3所示.

0 50 100 150 200 250 300

112

113

114

115

116

117

118

119

120

20 30 40 50 60 70 80

117.6

117.8
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118.2

118.4

118.6

118.8

119.0

119.2

E
/
G
P
a

E
/
G
P
a

/nm

/nm

图 3 四分之一体对角线位置处和顶角位置处掺杂P原子
的硅膜杨氏模量与厚度关系对比图

Fig. 3. Young’s modulus of the P-doped Silicon cell
schematic at vertex and a quarter of body diagonal
vertex as a function of thickness.

由图 3可看出, 掺杂后硅膜的杨氏模量随厚度
的减小而减小, 其杨氏模量与厚度的变化趋势和
纯硅膜的变化趋势相同 [23,26], 这个结果与Li 等 [26]

通过测量不同厚度硅梁谐振频率, 进而得到杨氏模
量随厚度变化的趋势相同. 说明掺杂后硅膜的杨氏
模量与纯硅膜一样也具有尺寸效应. 当硅膜厚度
在 4—50 nm间, 杨氏模量随膜厚增加而增加的趋
势十分明显, 当膜厚继续增加到 50 nm以后, 杨氏
模量值继续缓慢增加, 最后趋于定值. 当硅膜厚度
逐渐增大时, 我们可以看出, 不同位置掺杂的杨氏
模量基本都趋于一个定值, 杨氏模量值大概为 119
GPa. 不同掺杂位置处硅膜杨氏模量之间的差别很
小, 由图 3的放大图可以明显看出, 在四分之一体
对角线处掺杂的杨氏模量与顶角处掺杂的杨氏模

量, 差值在0.4 GPa左右. 同时, 掺杂后硅膜的杨氏
模量与纯硅膜的杨氏模量相比, 差别也很小, 这是
由于磷硅原子间力常数与硅硅原子间力常数的区

别不大. 由此可知, 掺杂位置不同对硅膜杨氏模量
的影响并不明显, 而影响硅膜杨氏模量的主要因素
是硅膜厚度.

2.2 不同掺杂浓度对硅膜杨氏模量的影响

在讨论了不同位置掺杂对硅膜杨氏模量的影

响基础上, 我们继续讨论不同位置掺杂不同浓度
对硅膜杨氏模量的影响. 假设分别在 2个、4个、6
个、8个、10个、12个硅晶胞中掺入一个磷原子, 其
掺杂浓度分别为 30 × 1020 cm−3, 15 × 1020 cm−3,
10 × 1020 cm−3, 7.5 × 1020 cm−3, 6 × 1020 cm−3,
5 × 1020 cm−3.

下面给出在单晶硅膜晶胞中不同位置处掺

杂不同浓度磷原子的杨氏模量与膜厚关系, 如
图 4所示.

由图 4可以看出, 当掺杂浓度变化时, 掺杂硅
膜的杨氏模量与纯硅膜具有一致的尺寸效应 [26];
当随着磷元素掺杂浓度的增加, 不同厚度处硅膜的
杨氏模量值都有逐渐增大的趋势, 掺杂浓度越大,
则磷原子与硅原子间的作用力就越大, 硅膜杨氏模
量的变化趋势就越明显, 然而掺杂浓度的影响相对
于薄膜厚度对杨氏模量的影响还是微弱的; 此外当
掺杂浓度为 30 × 1020 cm−3和 15 × 1020 cm−3时,
四分之一体对角线位置处掺杂的杨氏模量变化显

然要比顶角处掺杂的变化大, 当掺杂浓度逐渐减小
时, 杨氏模量变化逐渐减小, 整体来看, 四分之一体
对角线处掺杂的杨氏模量变化要比顶角处掺杂的

变化明显, 这是由于晶胞内原子间的相互作用要比
晶胞间原子的相互作用要大, 所以四分之一体对角
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线处掺杂的磷原子对硅膜杨氏模量的影响会稍明

显一些. 因此, 可以得出结论, 硅晶胞不同位置和
不同浓度的掺杂都会影响硅膜的杨氏模量, 但是这
些因素的影响都较小, 而影响硅膜杨氏模量的主要
因素还是硅膜的厚度.

以上结果表明重掺杂对硅膜杨氏模量的影响

较小, 因此, 对于单晶硅膜材料的轻掺杂的影响较
重掺杂就更微弱了, 影响掺杂单晶硅膜杨氏模量的
主要因素是其厚度方向的尺度.
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图 4 (a)四分之一体对角线位置处不同掺杂浓度的硅膜
杨氏模量与厚度关系对比图; (b)顶角处位置处不同掺杂
浓度的硅膜杨氏模量与厚度关系对比图

Fig. 4. (a) Young’s modulus of the Silicon cell with
different doping concentration at a quarter of body
diagonal vertex as a function of thickness; (b) Young’s
modulus of the Silicon cell with different doping con-
centration at vertex as a function of thickness.

3 结 论

本文运用了半连续体模型, 通过建立多尺度的
掺杂硅膜的杨氏模量模型, 研究在硅晶胞四分之一

体对角线位置处及顶角位置处掺杂磷原子对单晶

硅膜杨氏模量的影响, 以及掺杂不同浓度磷元素对
单晶硅膜杨氏模量的影响, 并进行了分析和讨论.
得到结论如下: 在硅晶胞不同位置处掺杂, 掺杂浓
度为 7.5 × �1020 cm−3, 掺杂硅膜的杨氏模量与纯
硅膜的杨氏模量具有一致的尺寸效应, 并且在四分
之一体对角线处掺杂的杨氏模量略大于顶角处掺

杂的杨氏模量, 说明掺杂位置的不同对硅膜杨氏模
量的影响并不明显, 而影响硅膜杨氏模量的主要因
素是硅膜厚度; 在硅晶胞不同位置处掺杂不同浓度
的磷元素, 随着掺杂浓度的增加, 硅膜的杨氏模量
有增大的趋势, 掺杂浓度越大, 变化趋势越明显, 说
明了掺杂磷元素有利于改善硅膜的杨氏模量, 但效
果并不明显, 而影响硅膜杨氏模量的主要因素是硅
膜的膜厚而不是掺杂浓度. 该计算结果对研究掺杂
硅纳米材料的力学特性具有一定的参考价值.
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Abstract
The study of physical properties of silicon nano-materials is very important for its application in semiconductor

technology. Doping is beneficial to improving the physical properties of silicon nano-materials, it can improve the
application value as well. Young’s modulus of the crystal in the direction of [100] of the doped silicon nano-film is
studied by an analytical model, which is based on the semi-continuum approach. In the model, the strain energy is
obtained from the Keating strain energy model. The relationship between the Young’s modulus and film thickness are
also discussed. Results show that the Young’s modulus decreases with the increase of the thickness of the silicon film,
especially with the small size; the variation tendency of the Young’s modulus of doped silicon films is similar to the pure
silicon film. And the Young’s modulus decreases as the doping concentration decreases for different doping position.
Neither the doping concentration nor the doping position, it is the thickness that shows the most important effect on
the Young’s modulus of the doped silicon nano-film. Findings in this paper may serve as a reference for similar study,
and can offer a totally new idea of the doped monocrystalline silicon materials as well.

Keywords: silicon nano-film, Young’s modulus, Doping
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