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晶面偏角对利用Voigt函数法计算硅单晶
本征晶格应变的影响∗

朱杰† 姬梦 马爽

(同济大学物理科学与工程学院, 精密光学工程与技术研究所, 先进微结构材料教育部重点实验室, 上海 200092)

( 2017年 9月 15日收到; 2017年 11月 16日收到修改稿 )

研究并制备了不同晶面偏角的 Si(111)单晶, 经过研磨和抛光使表面粗糙度低至 3.4 Å达到超光滑水平,
消除了表面和亚表面损伤层以及其所产生的应力变化. 利用高精度X射线衍射仪分别测定了在不同晶面偏角
条件下衍射曲线的半高全宽和积分宽度. 应用Voigt函数法分析计算了微观应变, 通过理论计算和实验对比
可知, Si(111)单晶在晶面偏角达到 0.749◦时, 偏角本身所带来的衍射峰半高全宽变化使计算出的应变值误差
大于 5%. 研究结果为其他晶体类似研究提供了重要参考.

关键词: 晶面偏角, 应变, 衍射曲线
PACS: 61.50.Ah, 61.72.Hh, 61.05.cp DOI: 10.7498/aps.67.20172043

1 引 言

随着科技的日益发展, Si作为半导体工业最主
要的材料已经广泛应用于我们生活中各个方面, 从
太阳能、计算机芯片到手机通信处处可见Si的身
影. 由于Si单晶材料优异的半导体特性、稳定的性
能以及低廉的价格在我们的日常生活以及科研领

域扮演着不可或缺的角色, 如集成电路基片、偏振
镜、X射线单色器、聚焦镜等. Zaprazny等 [1]应用

具有大晶面偏角的硅锗单晶进行了X射线成像研
究; Guigay和Ferrero [2]发现具有晶面偏角的硅弯

晶比平晶有着更好的聚焦效果; 杨德仁等 [3]应用单

晶体X射线衍射半高全宽研究了Si晶片切割造成
的损伤层微观应力; 赵炳辉和陈立登 [4]应用双晶

衍射曲线半高全宽研究了硅片的机械强度; 朱南昌
等 [5]应用衍射曲线研究了晶体表面畸变. 由于Si
应用广泛, 研究Si单晶材料的物理特性显得非常重
要. 通常情况下, 晶体研究最常用的方式是X射线
衍射, 通过衍射曲线的半高全宽、积分宽度、峰值

位置或者衍射强度等物理参数可以获得晶体晶向、

质量、应力、缺陷、衍射效率等重要信息. 除了表面
加工质量、粗糙度、晶向、内部缺陷等因素之外, 晶
面偏角也是影响衍射曲线线形及宽度的重要因素

之一. 很多有关Si单晶的研究都需要考虑偏角的
影响 [6]. 单晶Si在从定向、切割、加工到成品过程
中, 其实际表面与晶体内部晶面之间必然会存在一
定夹角, 称之为晶面偏角 (asymmetry angle). 用作
基片的Si单晶其晶面偏角通常在 0.5◦左右, 一些其
他样品达到了 1◦甚至更高的偏差. 通常的研究均
将晶体样品当作近完美单晶或镶嵌块 (mosaic)结
构, 很少考虑晶面偏角对晶体物理性能的影响. 而
当晶体存在一定偏角时入射光线和衍射光线与实

际样品表面的夹角不再对称相等, 晶体的X射线衍
射曲线将发生变化, 特别是衍射曲线半峰宽和积分
宽度这两项物理参数有较大改变, 如果忽略晶面偏
角将会使晶体X射线测量分析误差增加. 本文以
Si(111)晶面的晶格微观应变 ε为例来分析晶面偏

角在Si单晶X射线衍射测量中的影响.
由于晶体在生长、加工制造过程中, 要经过高
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温生长、提拉、搬运、切割、研磨抛光、退火等诸多

工序, 在外力作用下其内部不可避免地存在残余应
力应变, 通过对晶体应力应变的测量可以很好地了
解其内部物理特性和质量好坏. 如Huang等 [7]研

究了Si单晶的动力学形变, 孙云等 [8]应用高分辨X
射线衍射技术研究了KDP晶体的晶格应变, 从而
可以在加工KDP晶体时注意容易开裂的Z轴 [001]
方向. 应力应变的研究对晶体的制备加工与应用
有十分重要的意义和研究价值. 单晶材料的应力
应变测量方法有很多, 一般采用双晶X射线衍射的
Bond法, 或者需要知道理论上无应力时理想晶体
的晶面间距d值进行计算 [9−11], d值的精确测定影
响着应力应变的准确性, 日本学者Suzuki等 [12]提

出了线性回归方法较好地改进了d值不可靠所带

来的影响. 其中最为简便的是Langford [13]提出的

Voigt函数法, 该方法认为晶体内部微观应变引起
的宽化可以用Gauss函数近似, 晶粒尺寸所引起的
线形宽化可以用Cauchy函数来近似, 通过对衍射
曲线进行Voigt函数拟合, 得到半高全宽ω、积分宽

度β以及形状因子φ,计算出Gauss成分的积分宽
度βG, 代入相关公式即可求出微观应变 ε. 因此利
用X射线衍射 (XRD)技术测定晶体的应力应变时
半高全宽值以及积分宽度成为非常重要的物理参

数, 这些物理参数又同晶面偏角密切相关. 这里着
重针对Voigt函数法分析晶体微观应变时不同晶面
偏角对测量值的影响来进行分析.

2 基本原理

2.1 晶格应变的计算原理

晶体内应力按性质可分为三大类 [14]: 在宏观
范围内的第一类应力使晶面间距发生改变导致X
射线衍射谱线的位移; 而在晶粒范围内的第二类内
应力则使晶面发生弯曲变形导致谱线展宽; 在单位
晶胞内的第三类内应力是由点缺陷、线缺陷和面缺

陷使衍射强度下降, 因此通过X射线晶体衍射的方
法可以研究晶体内应力以及应变. 研究不同类型的
内应力时应该消除其他因素的影响, 以免实测衍射
曲线为多种因素的叠加从而增加分析难度. 晶格的
应变伴随着晶面间距d值的变化, 根据弹性力学理
论这种变化是由内应力产生的弹性应变, 测量这种
应变最直接的方法是利用X射线衍射. 入射X射线
以一固定波长入射到晶体时, 当入射角度满足布拉

格条件, X射线将会在晶格点阵组成的规则晶面上
发生衍射增强的现象, 可以用公式 2d sin θB = nλ

表示 (d为晶面间距, θB为布拉格角, λ为入射X射
线波长, n为衍射级次). 当内应力的存在改变了晶
面间距d值时, 其变化量为∆d, 布拉格角也会产生
微小的偏移∆θB(布拉格偏离角), 修正后的布拉格
方程可以表示为

2(d+∆d) sin(θB +∆θB) = nλ. (1)

通常情况下, 只考虑一级衍射, n = 1, 在衍射分析
中可以简化成d =

1

sin θ
, 进行微分可以得到

∆d

d
= ∆θ · ctg(θ). (2)

晶格点阵的应变 ε即可以写成 ε = ∆d/d =

∆θBctg(θB), 当布拉格角有偏移时其衍射曲线也
必将发生变化 (包括的峰型、半高全宽和积分宽度).

2.2 衍射曲线峰型与应变的关系

影响晶体实测X射线衍射曲线峰型的因素有
很多, 测量得到的衍射曲线主要是由本征结构峰和
展宽卷积而成 [15]. 晶体衍射的本征衍射峰型接近
Gauss分布, 而其他各种因素导致的线形展宽接近
Cauchy分布, 如果测量峰型为h, 本征结构峰为 g,
展宽为 f , 那么衍射曲线的峰可以用下面公式描述:

hC = gC ∗ fC 和 hG = gG ∗ fG, (3)

其中下标C和G分别代表Cauchy分量和Gauss分
量, 二者在不同比例下卷积得到Voigt峰型函数 (即
本文实测峰型). 我们可以通过下面的表达式获得
Cauchy分量和Gauss分量的曲线积分宽度, 分别
为βC和βG, 2ω和β分别为衍射曲线的半高全宽和

积分宽度:

βC = β · (a0 + a1φ+ a2φ
2), (4)

βG = β ·
[
b0 + b12

(
φ− 2

π

) 1
2

+ b1φ+ b2φ
2
]
, (5)

式中φ = 2ω/β为形状因子, a0 = 2.0207, a1 =

−0.4803, a2 = −1.7756, b0 = 0.6420, b12 = 1.4187,
b1 = −2.2043, b2 = 1.8706.

Langford的研究 [13]表明, 对单一的衍射曲线
而言, 可以认为晶粒尺寸大小提供了Cauchy分布
的线形, 而Gauss分布来源于晶体内部的应变 ε. 那
么对晶体而言内部晶粒尺寸大小D和应变 ε就可

以用下面的公式表示:

D = λ/βC cos θ, (6)
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ε = βG/4 tg θ. (7)

(7)式给出了应变与Gauss分量积分宽度之间的关
系, 如果测量实际晶体的衍射曲线, 根据峰型求
得半高全宽 2ω和积分宽度β, 再通过 (5)式就可以
计算出内部微观应力积分宽度βC和βG, 然后根
据 (6)和 (7)式求出晶粒尺寸和微观应变 ε. 需要注
意的是, 由于Voigt函数法对其中的系数k非常敏

感 [16](k = βC/
√
π · βG), 在不同线形组合时所求得

的晶粒尺寸相差甚大, 必须经过修正才能得到较为
准确的数值, 而微观应变对此不是很敏感, 特别是
当衍射曲线基本接近Gauss分布时计算结果和理
论值相差不大, 可以接受 [17]. 因此实验所用Si单
晶均研磨抛光至近完美晶体水平, 排除晶粒细化所
带来的峰型展宽, 从而使结果更加准确.

2.3 带有晶面偏角的晶体衍射曲线半高

全宽理论计算

根据Darwin所给出的完整理想晶体在全反射
范围内单晶反射曲线的半高全宽 (以弧度表示) ω

的计算公式 [18]:

ω =
2Nλ2

π sin 2θB
Fg · |C| · e2

mc2
, (8)

式中N为单位体积 (1 cm3)内的晶胞数 1/Ω, Ω

为晶胞体积; Fg为反射晶面的结构振幅 (也称

结构因子); C为偏振因子 |C| =

∣∣∣∣1 + cos 2θB
2

∣∣∣∣;
λ = 1.541 Å.

结构因子随着晶体原子类型的不同而有所差

别, Fg =

n∑
j

fj e2πisj , fj为单个原子的散射因子,

在同一类晶体中, 晶面 (hkl)不一样也会导致结构
因子有所不同. 对Si单晶而言只有一种原子 (f相
同), 结构为金刚石结构, 那么对特定晶面其结构因
子为 [19]

Fg = f
[
1 + e2πi(h

2 +
k
2 ) + e2πi(h

2 +
l
2 ) + e2πi( k

2+
l
2 )
]

×
[
1 + e2πi(h

4 +
k
4+

l
4 )
]
. (9)

本文以Si(111)为例, 将晶面指数 (111)代入 (9)式
可得结构因子为

Fg =
√
32fi. (10)

代入 (8)式即可得出理想Si单晶 (111)晶面的衍射
峰半高全宽为

ω = 3.35× 10−5 rad = 6.9′′,

这是理想情况下所得到的半高全宽值, 实测中由于
晶体本身的不完美, 内部缺陷以及光源和仪器的
展宽导致实际晶面的衍射曲线半高全宽测量值变

大 (如双晶衍射条件下Si单晶 (111)面半高全宽约
为 12′′ [18]). 除此之外, 晶体在切割过程中因为设
备和加工工艺的原因不可避免会导致晶体表面与

实际晶格产生一定的偏差, 偏离角从精度较高的秒
量级到较差的度量级均存在, 这个偏离即晶面与实
际表面之间的夹角 (asymmetry angle). 当存在晶
面偏角时, 实际光线的入射与晶格结构的关系如
图 1所示.

α

θi

θe

θB

α

N
N ϕ

图 1 具有一定偏离角的晶格结构示意图

Fig. 1. The schematic diagram of asymmetrically cut
crystal.

图 1中N为真实晶格表面的法线, N ′为实际

切割表面法线, θi为入射光与切割表面夹角, θe为

出射光与切割表面夹角, α为切割表面与实际晶面
夹角, θB为晶体的布拉格角. 晶面偏角与入射光存
在如下对应关系:

α =
θi − θe

2
. (11)

根据衍射动力学, 有晶面偏角的晶体衍射的X射线
反射束的半高全宽可以表示为

ω =
2Nλ2

π sin 2θB
|F | · C ·

(
e2
mc2

)(
γ0
|γg|

) 1
2

. (12)

其中γ0, γg分别为入射X射线光束和反射X射线光
束与晶片表面法线的方向余弦:

γ0 = cos(90− θ + α),

γg = cos(90 + θ + α). (13)

对于存在晶面偏角的晶体, 通常用非对称因子
b = γ0/|γg|来描述其物理特性. 从 (13)式中可以看
出, 当X射线与晶体表面以很小的夹角掠入射时,
出射X射线将离法线更近, 即γ0/|γg| < 1, 半高全
宽ω将相应减小

√
b, 反之ω则相应增大. 对于无偏

角的对称衍射, γ0/|γg| = 1.
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3 实验及结果

实验中选取了Czochralski法生长的Si(111)单
晶作为实验材料, 为了能够接近理想单晶状态,
选取缺陷尽可能少的Si单晶, 位错密度应该小于
103/cm−2. 材料的切割采用沈阳科晶仪器厂生产
的STX-602型金刚石线切割机, 最小切割厚度为
0.1 mm. 将Si单晶沿着 (111)面切割, 通过改进切
割机的样品台, 可以控制样品晶向角度到30′′以内,

分别切割出20 mm× 20 mm见方的五块Si单晶片,
厚度控制在1.5 mm, 不能过小, 否则后续工序将会
影响偏离角的准确性. 样品上盘后在双轴研磨机上
用标号分别为W40, W20, W10, W5, W3.5的碳化
硅磨料进行研磨, 通过粗磨到精磨的流程去除掉切
割损伤, 并逐步减少表面及亚表面损伤层. 随后使
用纳米SiO2抛光液在进口罗门哈斯抛光垫上进行

粗抛和精抛处理, 抛好的Si单晶在布鲁克Veeco轮
廓仪上进行面型和粗糙度的测定, 同时用原子力显
微镜 (AFM)进行对比测试, 具体结果如图 2所示.

Surface statisties:

Ra: 0.32 nm
Rq: 0.40 nm
Rz: 3.27 nm
Rt: 3.50 nm

Set-up parameter:

Size: 640T480
Sampling 196.28 nm

Processed options:
Terms removed: Tilt
Filtering: None

Surface data
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图 2 Veeco轮廓仪和AFM粗糙度检测结果

Fig. 2. The surface and roughness results of Veeco and AFM.

Veeco轮廓仪结果显示抛光后的硅片表面达
到超光滑水平, 无划痕, 粗糙度Ra在 3—4 Å左右
(125 µm×94 µm), AFM测试结果 (10 µm×10 µm)
为 2.04 Å左右, 接近完美晶体表面水平. 精密抛光
后的样品在Bede公司生产的D1高精度X射线衍
射仪上进行衍射曲线的测试 (图 3 ), 波长为Cu靶
的Kα线, 该衍射仪具有锗和硅两块晶体单色器, 在
高分辨模式下 (high resolution mode), 通过 8次反
射得到单色性非常好的X射线.

Detector

Sample

Crystal 2

Crtstal 1
X-ray tube

图 3 双晶X射线衍射示意图

Fig. 3. Schematic diagram of double crystal diffraction.

探测器面积为 1 cm2, 单色器后设置 0.05 mm
宽狭缝, 以进一步阻挡出射光源中的杂散光, 获得
更小的发散度, 也能使晶体的垂直接收效率尽可能
地接近 1, 提高测量的准确性. 首先利用布拉格衍
射精确测定了晶面偏角以及不同晶面偏角条件下

的Si单晶摇摆曲线如图 4所示.
经过测定, 五块样品抛光后的角度偏离分别为

0.008◦, 0.374◦, 0.749◦, 1.187◦和 5.306◦. 图 4中理
论衍射曲线的晶面偏角是按实测的单晶Si样品进
行计算的, 实测值和理论曲线走势一致, 由于测量
过程中采样点数量原因, 实测曲线的非对称性略小
于理论计算值. 曲线半高全宽随着晶面偏角的增大
而减小, 由于偏角的逐渐增大, 入射角度和衍射角
度的差值也在不断增加, 衍射曲线的不对称性很明
显地表现出来. 同时X射线在晶体中的行程不断变
化, 在吸收的作用下峰值反射率随之下降 [20]. 为后
续应用Voigt函数法进行晶格应变测量, 我们用探
测器扫描方式针对不同晶面偏角的Si单晶样品进
行了衍射曲线测量, 作为对比, 在实验过程中也用
X射线衍射测量了不同研磨抛光阶段的衍射曲线
以比较半高全宽的变化情况. 具体见图 5 .

图 5 (a)是具有10.751◦晶面偏角的样品在研磨
和粗抛后衍射曲线对比, 可以看出研磨阶段的半高
全宽 (223′′)远远大于抛光阶段, 这是因为在切割、
研磨过程中会在晶体的表层内产生裂纹、位错等缺
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图 4 (a)不同晶面偏角晶体衍射理论计算值; (b)不同偏
角摇摆曲线实测值

Fig. 4. (a) The calculated rocking curve under dif-
ferent asymmetrical angles; (b) the measured value of
rocking curve under different asymmetrical angles.

陷 [21−23], 同时伴有一定程度的相变和晶粒细化,
不可避免地出现亚表面损伤层, 这将影响到晶体
镶嵌结构中晶粒的大小及分布, 也将会产生不同
的应力效果 [24], 从而直接影响晶体的衍射曲线
峰形和半高全宽. 对于没有晶面偏角的晶体同
样如此, 图 5 (b)中是两块具有不同晶面偏角的样
品在研磨和抛光阶段的半高全宽值对比, 一块偏
角为10.751◦(图中标为Asy-cut 10.751◦), 另一块为
0.008◦(标为Sym-cut 0.008◦), 后者可以视作无晶
面偏角样品. 二者作为同种材质在相同工艺条件下

半高全宽的变化规律相一致, 由于晶面偏角相差约
10◦, 前者的半高全宽小于后者. 从大小的绝对值可
以看出, 研磨阶段所带来的衍射曲线宽化是非常惊
人的 (超过200′′). 因此消除晶体制作过程中的缺陷
使晶体尽可能地接近完美晶体, 才能使所测量的曲
线更接近于本征衍射曲线.
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图 5 (a)研磨和抛光条件下衍射曲线对比 (10.751◦

偏角); (b)晶面偏角为 10.751◦和 0.008◦(无偏角)的
Si(111)单晶在粗磨、精磨、粗抛、精抛四种不同情况下
衍射曲线半高全宽的变化

Fig. 5. (a) Diffraction curves under grinding and pol-
ishing with 10.751◦ asymmetrical angle; (b) the plots
of full width at half maximum with asymmetrical an-
gles of 10.751◦ and 0.008◦ under four different surface
states.

表 1 不同晶面偏角下 Si(111)衍射曲线峰型实测数据与应变值
Table 1. The measured data of Si (111) rocking curves with different asymmetrical angles.

样品编号

Si(111)
偏离角 α/(◦) 半高全宽 2ω/(′′) 积分宽度 β/(′′) 形状因子φ

应变积分宽

βG/(′′)

微观应变

ε/× 10−3
偏离值/%

1# 0.008 12.27 14.03 0.875 11.743 3.218 0

2# 0.374 11.34 12.43 0.912 11.592 3.176 1.31

3# 0.749 10.94 12.07 0.813 11.076 3.035 5.68

4# 1.187 10.51 11.38 0.924 10.943 2.999 6.81

5# 5.306 9.23 10.98 0.841 8.253 2.261 29.7
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表 2 不同晶面偏角下 Si(111)衍射曲线峰型理论计算数据与应变值
Table 2. The theory data of Si(111) rocking curves with different asymmetrical angles.

样品编号

Si(111)
偏离角 α/(◦) 半高全宽 2ω/(′′) 积分宽 β/(′′) 形状因子φ

应变积分宽

βG/(′′)

微观应变

ε/× 10−3
偏离值 /%

1# 0.008 7.62 8.61 0.885 7.434 2.037 0

2# 0.374 7.49 8.39 0.892 7.392 2.025 0.58

3# 0.749 7.31 8.21 0.890 7.199 1.973 3.28

4# 1.187 7.02 7.91 0.887 6.878 1.885 7.46

5# 5.306 5.43 5.97 0.911 5.526 1.514 25.67

根据所测量晶体的衍射曲线峰型数值 (表 1 ),
进行了拟合并计算了在不同晶面偏角情况下的

半高全宽、积分宽度与应变值, 其中应变偏离值
是以 0.008◦(视作无偏角)时的应变作为零偏离如
表 2所列.

从表 2的理论计算值可以看出, 随着晶面偏
角的增大, 微观应变值随之减小, 当偏离角达到
1.187◦时, 理论计算出的应变相较于 0.008◦偏角
(视为零偏角)的应变值小了 7.46%. 实际测量值也
比零偏角数值小了 6.81%, 表现出相同的规律. 无
论是理论计算还是实际测量, 当偏离角超过 5◦时,
应用Voigt峰型函数法计算晶体内部微观应力应变
将会有超过 20%的误差. 实际上, 国内外利用衍射
曲线峰型计算微观应力应变本身并不会产生这么

大的误差, 研究应变均是默认晶体本身为无晶向偏
角的单晶, 在没有考虑晶面偏角的情况下这种计算
方法的误差在 2.5%以内 [25]. 由于Voigt峰型函数
分析法需要用到衍射曲线的半高全宽和积分宽度,
而这两项物理参数对晶面偏角非常敏感, 因此如果
忽略切割加工时所产生的偏角影响, 当偏角大于1◦

时, 计算结果的偏差将会大于5%以上, 此时的实验
数据超过可允许的误差范围. 具体的半高全宽值
和晶格应变偏差随晶面偏角的变化趋势如图 6 (a)
所示.

在前面的理论分析中, 晶格应变可视作衍射角
的微变量与布拉格角正切的函数之积, 对比公式
ε = ∆θ · ctg(θB)和 ε = βG/4 tg θB, 二者具有相似
之处. 因此, 除了Voigt函数法计算晶格应变, 本文
尝试用晶面偏角的非对称因子

√
b代替Voigt函数

法中的Gauss分量积分宽度βG做近似处理, 估算
晶格应变大小. 应用Voigt函数法计算出的理论值
和实测晶格应变偏差与应用

√
b近似处理的数据如

图 6 (b)所示. 蓝色三角形数据为用非对称因子
√
b

近似处理的应变偏差, 和Voigt函数法相比, 偏角为
1◦以内时相差不大可以替换. 当晶面偏角增大到
5.306◦时, 其计算出的晶格应变偏差达到 43.33%,
远远偏离Voigt函数法所得数值25.6%和29.7%,不
再适用.
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图 6 (a)不同晶面偏角下半高全宽值与应变误差之间的
关系; (b)应用Voigt函数法得到的理论结果、实验数据与
非对称因子计算数据对比

Fig. 6. (a) Plots of full width at half maximum vs.
calculated stain error with different asymmetry angles;
(b) comparison among theory data obtained by using
Voigt function, measured data, and calculated values
by asymmetry faction.
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4 分析与讨论

根据理论计算, 完美晶体在有晶面偏角和无偏
角时晶体衍射曲线半高全宽相差系数

√
b, 实验中

无偏角的Si(111)单晶在研磨抛光后, 其衍射曲线
半高全宽值为 12.27′′, 代入系数

√
b计算出晶面偏

角为10◦时样品半高全宽为5.19′′, 实测为6.76′′, 与
理论相符得比较好, 说明抛光后的晶体接近理想单
晶状态. 而其他状态下的衍射曲线半高全宽最小都
有27.56′′(粗抛), 甚至到粗磨状态的 223′′(如图 5所
示), 特别是在研磨阶段, 半高全宽非常大以至于有
晶面偏角与无晶面偏角的样品之间不再满足理论

系数
√
b之差, 此时晶粒带来的展宽超过了晶面偏

角的影响, 已不能用衍射曲线半高全宽去测量晶格
应变. 通过研磨抛光工艺去除掉样品表面的损伤层
以及亚表面损伤层, 消除晶粒细化与缺陷所造成的
衍射峰展宽之后, 测量得到的晶体衍射曲线半高全
宽基本为本征半高全宽, 而晶面偏角成为影响峰宽
的主要因素. 应用Voigt函数法研究晶格应变可以
看出, 当晶面偏角超过 0.7◦时, 理论计算应变偏差
值达到 3.28%, 实际测量数据计算结果达到 5.68%,
况且实验和计算过程中还存在其他误差, 也就是说
如果希望计算结果偏差在 5%以内的话, 晶面偏角
至少需要小于 0.5◦. 因此, 根据不同晶面偏角的Si
单晶进行理论计算和实验测量可以看出:

1)晶体X射线衍射曲线半高全宽对晶面偏角
非常敏感, Si(111)单晶的理论计算表明, 在近完美
状态下, 晶面偏角从 0◦增加到 0.5◦, 衍射曲线半高
全宽值减小 5.12%; 对于其他相关物理研究, 如需
应用衍射曲线半高全宽数值时, 必须考虑偏角的影
响或尽可能减小晶面偏角;

2)晶面偏角对采用Voigt峰型函数法分析晶体
本征内部微观应变结果有很大影响, 偏角在 0.749◦

以上时计算出的应变值误差超过 5%, 如要精确定
量计算 ε值晶面偏角至少要小于0.5◦;

3)应用Voigt函数法分析晶体本征内部微观应
变时应该去除表面及亚表面损伤层, 消除晶粒细化
等缺陷带来的展宽, 晶体必须进行研磨和抛光至近
完美晶体状态; 也可应用此方法研究晶体的切割损
伤造成的应变 (不研磨抛光, 无晶粒细化展宽影响);

4)在晶面偏角不大于 1◦情况下研究晶格应变
ε时, 如果做粗略测算, 可以用半高全宽值与非对

称因子之积ω ·
√
b代入公式 ε = ∆θ · ctg(θB)直接

计算.

5 结 论

本文采用高分辨X射线衍射技术测量了在不
同晶面偏角条件下Si单晶 (111)的晶格衍射曲线,
并应用Voigt峰型函数法计算了晶体本征内部微观
应变, 结果表明, 当晶面偏角大于0.749◦时, 应变计
算误差超过了 5%, 达到 5.68%, 因此应用Voigt函
数法研究晶格应变必须考虑晶面偏角的大小. 对其
他涉及衍射曲线半高全宽值的应用问题同样需要

考虑晶面偏角对物理参数的影响.

感谢中国科学院高能物理研究所郑雷副研究员给予的

帮助和讨论!
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Abstract
The Voigt function provides a rapid and easy method of explaining the breadths of diffraction profiles, and it

defines two main broadening types: the domain size and strain component. The latter is caused by lattice imperfection
(dislocation and different defects). Thus, diffraction can be used to measure crystal strain with very high precision and
accuracy. However, each of all the crystals used in the present study has asymmetrical angle α due to the processes
of cutting grinding and polishing. This deviation angle α is the angle between the considered lattice plane and crystal
surface. The crystal with asymmetrical angle also satisfies Bragg’s law but with different incident angle and reflected one.
In the following, we investigate the crystal strain as a function of asymmetrical angle to evaluate the lattice distortion
in detail. The single crystal silicon samples with different asymmetrical angles (in a range from 0.008◦ to 5.306◦) are
prepared in this experiment. The lattice plane is (111). After grinding and polishing, the surface and subsurface damage
are almost wiped off to remove internal stress which comes from cracks and grain refinement. Only broadening from
lattice strain depends on the nature of imperfection, and the shape of crystallite can be left. It is convenient to acquire
the full width at half maximum (FWHM) and integral breadth of diffraction curve by high resolution X-ray diffraction
technique. Using the Voigt function method, diffraction line is characterized by all three parameters of the half-width
integral breadth and form factor. The crystal lattice strains are calculated by analyzing the experimental line profile
composed of Cauchy and Gaussian parts. Simulation of coherence diffraction of asymmetric crystal silicon is achieved by
ray tracing code SHADOW. Both the theoretical calculation and experimental results show that if asymmetrical angle
reaches 0.749◦, the half-width and integral breadth of diffraction curve change obviously compared with the situation
where asymmetrical angle reaches 0.008◦. This is why the calculation error of crystal strain will be beyond 5% by the
Voigt function method no matter whether we use theoretical value or experimental data. It is shown that the precise
crystal cut is extremely important for device application. And this conclusion will also be helpful in other crystal studies
by using X-ray diffraction parameters.
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