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利用 +,,-图形拟合的方法对大量不同取向 ./012表面的稳定性和小面化进行了研究，新发现了 ./覆盖度在
"0&单层原子以下的三个稳定表面：12（&"(）3./，12（’"%）3./和 12（(’4）3./，以及 ./覆盖度在 "单层原子左右的两个稳
定表面 12（"#"）3./和 12（’"’）3./5此外还确定了 ./覆盖度在 "单层原子左右的 4个稳定 ./012表面的家族领地以及 ./
覆盖度在 "0&单层原子以下的 (个稳定 ./012表面的家族领地 5特别值得注意的是 12（"#’）3./的家族领地相当大，甚
至比最稳定的 12（"""）% 6 %表面的还大些 5
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" 8 引 言

金属原子在硅表面能够形成各种低维结构，并

往往具有新的物性［"］，对纳米科技应用及基础研究

都有重要意义，近年来很受重视 5研究方法主要有光
电子谱［"—*］，19:［4—)］等及理论研究［*，4，"#—"&］5 ./在 12
表面的吸附引起表面结构的多种变化［"#—&#］，它的种

种特性使它在低维体系及纳米科学和技术的研究中

受到关注，如 12（"""）( 6 "3./等有金属特性的准一
维结构［*］，12（"""）% 6 %3./ 结构为具有周期阵列的
纳米团簇［4］，在 12（##"）上 ./，;<及 ./ = 1/都能生成
一维原子链［$—"#］5已研究过的 ./012表面有 12（"""）3
./［(—4，"4—&#］和 12（##"）3./［%，"#，"’—"4］，12（""’）3./［&"］，12
（"#’）3./［&&］，12（""&）3./［&’］，大量的工作集中于前两
个表面，而对高指数 ./012 表面及其小面化规律了解
甚少 5已研究的 ./0;>高指数面有 ;>（"#’）3./［&&］，;>
（""’）3./［&"］，;>（""&）3./［&(］5清洁 ;>，12 的高指数表
面已有系统的工作［&*—&)］5在 12的高指数表面上已成
功地生长了一维金属线［&，’］，这引起了对金属3高指
数硅表面系统的兴趣，本文利用 +,,-图形拟合的
方法［&*］，对 ./引起的高指数硅表面稳定性的改变及
小面化进行了系统研究 5发现了 ./覆盖度在 "0&原
子单层（:+）以下的三个稳定表面：12（&"(）3./，12

（’"%）3./和 12（(’4）3./，以及在 " :+左右的两个稳
定表面 12（"#"）3./，12（’"’）3./ 5还确定了在 ":+左右
的已知 4 个稳定 ./012 表面的家族领地，以及在
#8*:+以下的 (个稳定 ./012表面的家族领地 5其中
12（"#’）" 6 "3./表面的家族领地特别的大，甚至比最
稳定的 12（"""）% 6 %表面的还大些 5
这一研究也为寻找制造纳米尺度的或者具有空

间调制的结构的模板提供依据 5

& 8 实 验

实验所用的超高真空（?7@）系统的真空度好于

484 6 "#A $B<；+,,-系统为 CD2EFG/透射式；用 H2I>F
:JK3&电子能量分析器采集俄歇电子谱（J,1）；
+,,-图形的采集由计算机3摄像机系统完成 5
实验用的样品晶面方向与标定表面的指数的方

向偏差小于 "L，M 型，电阻率在 %—’###!·ED 之间
（对实验结果无影响）5样品大小约为 %DD 6 %DD 6
#8*DD5样品表面先用氩离子轰击（48% 6 "#A ’ B< 6
4##@ 6 $DJ，约 &N）作清洁处理，随后充分退火（在
"###—""##O数分钟，然后缓冷），反复几次 5样品架
用钼制成，以免 12样品表面被镍污染 5

./纯度为 ))8)))P，放在 9<舟中，用交流电加
热，源的温度为 %##—%*#O，蒸镀速率约 #8(—

第 *’卷 第 &期 &##(年 &月
"###3’&)#0&##(0*’（#&）0#*&"3#4

物 理 学 报
JK9J B7Q1.KJ 1.R.KJ

@GS5*’，RG5&，T>IFU<FV，&##(
"

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
&##( KN2/5 BNVW5 1GE5



!"#$%&’()*在蒸镀 +)过程中制备室真空度好于 ,"-
. ,!/ #01*
为了使样品表面达到真正的稳定态，我们特别

注意做到充分退火 *表面的充分退火是指在每一温
度阶段停留足够长时间以使表 面结构达到稳定态，

即 %223图形不再发生变化 *当 +) 的覆盖度大于
,$%其脱附温度约为 -4!5，+) 的覆盖度小于 ,$%
其脱附温度约为 64!5 * 得到 7(（8,6）, . ,9+)，7(
（-,:）, . ,9+) 和 7(（6-#）, . ,9+) 的退火温度可在
-4!5（+) 蒸镀量!!"4$%）至 64!5（+) 蒸镀量"!"4
$%）之间，+)的覆盖度小于 !"4$%其脱附温度约为
4!!5—44!5，#!!5 以上 +)全部脱附 *

- " 结 果

我们广泛研究了分布在极射投影三角各处 88
个取向 7(表面蒸 +)后的状况，这些表面是（6 ! 4），
（6 , 6），（4 , #），（, , -），（! ! ,），（ 8 , ;），（- 8
#），（,! 6 ,-），（8 , 8），（,4 < ,:），（4 4 ,8），（6 6

表 , +)&7(表面退火小面化结果

编号 实验蒸 +)表面 蒸 +)退火后的稳定表面

,
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#
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88
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86
84
8#
8:
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8<

（6 ! 4）
（6 , 6）
（4 , #）
（, , -）
（! ! ,）
（8 , ;）
（- 8 #）
（,! 6 ,-）
（8 , 8）
（,4 < ,:）
（4 4 ,8）
（6 6 :）
（, , 8）
（- 8 <）
（4 8 ,!）
（4 , 4）
（4 - :）
（; 6 ,,）#
（# 8 :）#
（,! 6 ,-）#
（- 8 #）#
（8 , 4）#
（8 , ;）#
（6 , ,!）#
（- , <）#
（4 8 ,!）#
（4 4 ,8）#
（6 6 :）#
（4 - :）#

（, ! ,），（, ! -）
（, ! ,），
（, ! ,），（, ! -）
（, ! -），（, , -）
（, ! -）
（, ! -）
（, ! -），（, , -）
（, ! -），（, , ,）
（, , ,），（- , -）
（- , -），（, , ,）
（, ! -）
（, , 8）6 . ,
（, , 8）6 . ,，（, , ,）
（, ! -），（, , -）
（, ! -），（, , -）
（- , -），（, ! ,）
（, ! -），（, , ,）
（8 , 6）
（8 , 6）
（8 , 6）
（8 , 6）
（- , :）
（- , :）
（- , :）
（- , :）
（8 , 6），（- , :）
（8 , 6），（, , 8）: . ,
（, , 8）: . ,
（6 - #）

注：所有稳定 +)&7(表面的 %223图均未出现衍射斑点强度的“调

制”现象［8;，8<］，因此全部为主稳定表面 *

#表示 +)覆盖度小于 !"4$%，其他约为 , $%*

图 , 极射投影图（黑点表示样品表面，实线圆圈表示稳定表面，

箭头代表小面化方向）（1）+)覆盖度约 , $%，（=）+)覆盖度 >

!"4$%

:），（, , 8），（- 8 <），（ 4 8 ,!），（4 , 4），（4 - :），
（ ; 6 ,,），（ # 8 :），（8 , 4），（6 , ,!），（- , <），它们
在极射投影图的位置如图 ,所示 * +)&7(表面经过退
火后往往会小面化到一个或多个稳定表面 *同一表
面在不同的温度下退火后会有不同的 +)覆盖度，从
而会小面化到不同的稳定表面 *图 ,（1）和（=）分别
为 +)覆盖度大约为 , $%和小于 !"4$%两种情况下
+)&7(表面小面化结果示意图 *利用 %223图形拟合
方法，确定这些稳定表面的晶面指数，我们发现了三

个新的稳定 +)&7(表面 7(（8 , 6）9+)，7(（- , :）9+)和
7(（6 - #）9+)，其 %223图如图 8 * 88个 +)&7( 表面小
面化的结果列于表 , *
（4 8 ,!）及（- , :）附近的 7(表面当 +)的覆盖度
是 , $%时稳定表面是 7(（,!-）, . ,9+)，而 +)的覆盖
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度降到小于 !"#$%时分别变成 &’（()*）) + ),-. 及 &’
（/)0）) + ),-.，当 -.的覆盖度降到 !，则分别是 &’（)#
( /(）) + )及 &’（()*）) + )，表明某些取向的 &’表面
随着 -.覆盖度的变化所产生的“相变”是不同晶面
指数的面之间的转变，这与同一晶面内不同重构之

间的相变有所不同，前一相变过程伴随着大量原子

的迁移可达几个甚至十几个原子层的原子，而所需

退火温度却很低，约为 (#!—0!!1，低于氩离子轰击
后得到 %223图形的最低温度（0#!1），表明 -.的存
在有利于表面层 &’原子的迁移 4
由表 )所示 -.5&’表面两种覆盖度的九个稳定

表面：&’（)!(）,-.［//］，（)))）［)*］，（))(）［/)］，（)!)），
（))/）［/0］（()(），和（/)0），（()*），（0(6）4实验确定了
它们的家族领地［/*］，如表 /及图 (（7），（8）所示 4

图 / （7）&’（)! 0 )(）,-.（ 9 !"# $%）%223图与（/ ) 0）) + )模拟 %223图的拟合（0! :;）；（8）&’（0 ) )!）,-. %223图与（( ) *）) + )模拟 %223
图的拟合（66 :;）；（<）&’（# ( *）,-. %223图与（0 ( 6）) + )模拟 %223图的拟合（(*:;）；（=）&’（# / )!）,-. %223图与模拟（/ ) 0）) + ) >（( ) *）

) + ) %223图的拟合（#) :;）

图 ( -.5&’表面极射投影图，实线圆圈表示稳定表面（不同阴影区域代表稳定表面的家族领地）（7）-. 覆盖量 ? !"#$%，（8）-. 覆盖量

9 !"#$%

(/#/期 李文杰等：稳定 -.5&’表面的 %223研究
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表 ! 稳定表面家族领地范围

"#$%&稳定表面 实验表面 夹角!$（’） !()* $（’）

%&（+ , -）."#

（+ + -） +/01
（! + 2） 20!
（- ! 1） +203
（3 , 4） !,0!
（4 + 1） !!04
（+, 3 +-） !-03
（, , +） +203
（4 - /） !404
（- ! 5） ++05
（4 4 +!） !+03
（4 ! +,） +-0,

!404

%&（+ + +）."#
（! + !） +402
（+, 3 +-） !!01
（+4 5 +/） +30,

!!01

%&（+ + -）."#
（- ! 1） /02
（- ! 5） 401
（4 ! +,） +,02

+,02

%&（+ , +）."#

（3 + 3） +,0,
（4 + 1） 50,
（3 , 4） 10-
（4 + 4） 20+

+,0,

%&（+ + !）."# 3 6 + （3 3 /） -0/ -0/

%&（- + -）."#
（4 + 4） 40!
（+4 5 +/） 50+

5 7+

%&（3 - 1）."#! （4 - /） -02 -02

%&（! + 3）."#!

（- ! 1） 30,
（1 ! /） +-0/
（4 4 +!） 50!
（2 3 ++） 505
（+, 3 +-） +,02
（4 ! +,） !04

+-0/

%&（- + /）."#!

（! + 4） -0-
（! + 2） 50+
（- + 5） 40,
（3 + +,） !02
（4 ! +,） 30-

50+

%&（+ + !）."#! / 6 +
（4 4 +!） 302
（3 3 /） -0/ 302

!同表 +。

由表 !中可看出，其中 %&（+ , -）."#与 %&（+ + +）.
"#小面化区域的范围达到 !-’ 8 !1’，表明这些表面
对应着较低的特殊表面自由能［!/］7由图 -（)），（9）可
以发现 "#$%&稳定表面的家族领地偏离圆较大，这是
因为相邻的稳定表面与此表面夹角较小，如（!+3）与
（-+/）之间的夹角只有 10+’，两个稳定表面之间的家
族领地必然被压缩 7表面自由能" :（+ 8#）:
;<=$>?（其中#为"曲面上的凹陷深度，$>?表示稳

定表面家族领地大小［+4］），因为$>?对应的"曲面上
的最低凹陷，所以它的值应取为!()* 7可估算出各稳
定面的表面自由能"以及凹陷深度#，结果列于表

- 7可以看出 "#$%&稳定表面自由能各向异性远大于
清洁 %&稳定表面的值（"3@）［+/］7

表 - 稳定表面的$>?，#，"值

稳定面 $>?$（’） #$@ "

%&（+ , -）."# !404 50/ ,05,-

%&（+ + +）."# !!01 /0/ ,05!-

%&（+ + -）."# +,02 +02 ,052!

%&（+ , +）."# +,0, +04 ,0524

%&（+ + !）."# 3 6 + -0/ ,0! ,0552

%&（- + -）."# 50+ +0- ,052/

%&（! + 3）."#! +-0/ !02 ,05/!

%&（3 - 1）."#! -02 ,0! ,0552

%&（- + /）."#! 50+ +0- ,052/

%&（+ + !）."#!/ 6 + 302 ,03 ,0551

! 同表 +。

30 讨 论

+0 "#覆盖度不同表面会形成不同取向的稳定表
面 7蒸镀 !—- AB的 %&（4 ! +,）在 4,,C左右退火约
4 (&#，"#覆盖度约为 +AB，表面小面化形成 %&（+ ,
-）."#和 %&（+ + -）."#；继续退火 !—4(&#，"#覆盖度降
到 ,0-—,04AB，表面小面化到 %&（! + 3）."#和 %&（- +
/）."# 7 %&（! + 2），（- ! 1），（+, 3 +-）和（4 4 +!）蒸 "#
的表面有类似的结果，高覆盖度分别为（+,-），（+,-）
D（++-），（+,-）D（+++），（+,-）；而低覆盖度则分别
为（-+/），（!+3），（!+3），（!+3）D（++!）/ 6 +7

! 7当 "#覆盖度 E ,74AB时，稳定的 %&."#表面有
（+,-），（+,+），（+++），（++!）3 6 +，（++-），（-+-），均在
极射投影图三角形边上 7当 "#覆盖度 F ,04 AB稳定
的 %&."#表面有（!+3），（-+/），（3-1），（++!）/ 6 +都在
极射投影图三角形内部，只有（++!）/ 6 + 在极射投
影图三角形边上 7当退火温度升高，%&表面 "#覆盖
度从 E ,04AB降到 F ,04AB时，稳定表面的家族领
地在图 -（9）阴影区域 7

- 0 %&（, , +）."# 表面得到的多种重构［+4，+1］其 "#
覆盖度不大于 ,04AB，退火温度需低于 -,,C 7而 %&
（!+3）."#，%&（-+/）."#，%&（3-1）."#，%&（++!）."# / 6 + 的
"#覆盖度不大于 ,04AB，这些表面 "#的脱附温度约
为 4,,C—44,C 7因此 %&（, , +）."#表面退火温度高
于 -,,C而低于 4,,C时，"#没有脱附覆盖度并没有
变化，但 %&（, , +）."#表面的各种重构如（! 6 !），（3
6 -）［+4，+1］等不再存在，表明 %&（, , +）."#（! 6 !），（3 6

3!4 物 理 学 报 4-卷



!）等不是稳定表面 "
# $ %&覆盖度 ’ ($)*+ 时，,-（. ( !）/%&，,-（. .

.）/%&的家族领地覆盖了极射投影图的大部分区域 "
特别是 ,-（. ( !）/%&其家族领地范围更达到 012" ,-（.
( !）/%&的原子结构已经被提出［00］，它有很低的表面
自由能 "由于 ,-（. ( !）/%& 家族领地范围很大，由
｛.(!｝类表面可以形成很陡的沟壑结构［00］，利用这
一特点有希望用做生长纳米结构的天然模板 "

) $ 由表 !可计算出 %&3,-稳定表面!的平均值
为 !$(4 "由 ,-稳定表面的家族领地范围可算出其

!的平均值为 .$54［06］"可看出 ,-/%&表面的!平均

值比 ,-的表面约大 .倍 "

) $ 结 论

通过在整个极射投影图内的系统搜索，新发现

了五个 %&3,-稳定表面，它们是三个 %&覆盖度!($)
*+的 %&3,-稳定表面：,-（0 . #）/%&，,-（! . 5）/%&和
,-（# ! 1）/%&，及两个 %&覆盖度".*+的稳定表面：
,-（.(.）/%&和 ,-（!.!）/%& "此外还确定了所有已发现
的稳定 %&3,-表面的家族领地 "

［.］ ,789:-; <，<=>?-7 @，A7&8BC7>87> * ;&? D;7> E .FFF !"#$%&
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［0］ G9C-&B9& % H，D7&&7II < J ;&? A-KLB7M N O 0((0 ’()* " +&, "
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