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借助高分辨电子显微像结合解卷处理的方法研究了 ()*晶体中的堆垛层错 +简要介绍了高分辨电子显微像的
解卷处理原理，指出通过解卷处理可以把本来不直接反映待测晶体结构的高分辨电子显微像转换为直接反映晶体

结构的图像 +用高分辨电子显微像观察了 ()*晶体中的堆垛层错，对高分辨电子显微像作了解卷处理 +在解卷像上
清晰可见缺陷核心的原子排列情况，据此确定了层错的类型 +此外，还讨论了解卷处理在研究晶体缺陷中的效用 +
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" ; 引 言

()*是一种在光电和高功率、高频率器件中有
广泛应用前景的半导体材料［"］+但现今的生产工艺
还难以长出大块的 ()*单晶，且产品的缺陷密度很
高 +这些缺陷会显著影响材料的能带结构，从而影响
有关器件的光学和电学性质 +因此，研究这些缺陷核
心的原子配置对于理解材料特性有重要的意义 +
高分辨电子显微术是研究晶体结构和缺陷的一

种重要且有效的方法 +目前中等加速电压（%##—
&##<=）透射电子显微镜的分辨本领约为 #;%:1—
#;",:1+即使高分辨电子显微镜的分辨本领接近晶
体中的原子间距，但由于成像过程中受物镜像差、聚

焦条件、电子相干性、晶体厚度等的影响，显微像不

一定能正确反映晶体结构 +为此，李方华等建立并发
展了高分辨电子显微像的解卷处理技术，将任意条

件下拍摄的高分辨电子显微像恢复为结构像［%—’］+
早期的解卷处理技术着眼于对完整晶体的研究，应

用于测定微小晶体的结构［%］+近期着重于缺陷晶体
的研究，应用于测定晶体缺陷核心的原子配置，测定

晶体缺陷的类型［%，&—$］+对于 %##<=场发射电镜拍摄
的高分辨电子显微像，分辨率只有 #;%:1+通过解卷
处理，不仅使本不直接反映晶体结构的像转换为结

构像，而且把像的分辨率提高到 #;"&:1［&，,—$］+本文

用 %##<=非场发射电镜研究 ()*中的堆垛层错 +尽
管从原理上解卷处理无助于提高像分辨率，但仍尝

试对高分辨电子显微像作解卷处理，以研究堆垛层

错的类型 +

% ; 解卷处理与动力学衍射校正

’ () (解卷原理

在弱相位物体近似下，像的强度 !（ !）可以表
达为

!（ !）> " ? %!"（ !）!!
@"［"（#）］， （"）

其中!>!A#$，称相互作用常数，#表示电子波长，
$ 表示电镜加速电压，"（ !）为晶体的投影势分布函
数，! @ "和!分别为反傅里叶变换和卷积符号，
"（#）为衬度传递函数 +对（"）式作傅里叶变换得

%（"）>$（"）? %!&（"）"（#）， （%）
%（"）是像强度的傅里叶变换，&（"）表示"（ !）的
傅里叶变换，当试样为晶体时，它代表结构因子，

$（"）表示 B2C)9$函数 +由（%）式可见，对于一幅高分
辨电子显微像，若 "（#）已知，则可计算得 &（"）+
&（"）的反傅里叶变换即为晶体的投影势函数

"（ !），它对应于晶体中的原子排布 +
用于高分辨电镜观察的晶体很薄，特别是为拍

摄到高质量高分辨电子显微像的试样厚度一般小于
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!"#$，且不满足弱相位物体近似，但大都满足赝弱
相位物体近似［%］&按照赝弱相位物体近似像衬理论，
（!）式仍能成立，不过!（ !）应换成!’（ !），

!（ !）( ! ) *"!’（ !）!!
+!［"（#）］， （,）

!’（ !）为赝电势投影函数 &当晶体的厚度小于临界
值时，!’（ !）给出的赝电势投影图的峰位置与!’（ !）
给出的电势投影图一样，只是峰高不同 &!’（ !）中的
重原子的峰偏低，而轻原子的峰偏高 &于是原则上仍
可以按（*）式作解卷处理，相应地（*）式中的 $（"）
应换成 $’（"），它是!’（ !）的傅里叶变换，称赝结
构因子 &这样，可用上述方法求得 $’（#），对 $’（"）
作反傅里叶变换即可得到!’（ !）&
由上可见，解卷的关键是求定衬度传递函数

"（#）& "（#）与成像的各种电子光学参量有关 &其
中，电镜加速电压、球差系数、色差系数和电子束发

散度大体上已知或易于从实验测定，而离焦量则很

难确定 &实验中调节物镜电流，当试样边缘非晶区域
的衬度最低时，大致对应于正焦的调节 &可是，非晶
区与待测晶体区的高度往往不同，而且非晶总有一

定厚度，所以这种估测离焦量的方法是很粗略的 &若
待测晶体区域附近有较大的非晶区，则可用非晶区

的“-./# 01223456/734$”方法确定离焦量［!"］，不过两个
区域的高度仍未必一致 &为了测定完整晶体的结构，
推荐用最大熵方法［,］或 8493: 方程法［!!］确定离焦
量 &而对于测定晶体缺陷的结构，相应的完整晶体结
构变为已知，此时不妨借助非晶区测得大致的离焦

量，然后在其两侧一定范围内设置一系列尝试离焦

量，再分别用尝试离焦量对高分辨电子显微像的完

整区域进行解卷，根据解卷像与完整晶体结构的符

合程度来判断正确的离焦量 &

! "! "动力学衍射效应校正方法

实践证明，晶体愈薄，解卷处理的效果愈好 &晶
体厚度对解卷处理的影响源于动力学电子衍射效

应 &为了把解卷处理技术扩展至稍厚些的晶体试样，
文献［;］报道了一种校正动力学衍射效应的方法 &该
文献指出，缺陷晶体弥散衍射的强度分布随晶体厚

度的变化是单调的，从而提出了借助完整晶体的结

构因子来校正动力学衍射效应的方法 &设 $<（"）为
解卷像的傅里叶变换，称解卷像的衍射图，图中的衍

射斑是弥散的 &令 = $<（"）= % 表示衍射 " 第 % 个像
素中的振幅值，令校正之后的值为

= $<（"）=校正% ( = $（"）=

"
%

= $<（"）= %
= $<（"）= % &（>）

（>）式的物理意义是令校正之后每个衍射斑的
积分振幅等于完整晶体的结构因子振幅 &在实际操
作中，解卷处理与校正动力学衍射效应合为一体 &先
针对每个尝试离焦量计算出对应的尝试的

= $<（"）=校正% ，对校正后的尝试衍射图作反傅里叶变
换，得一幅尝试电势投影图，最后从一系列尝试电势

投影图中挑选出最佳者，是为解卷像 &

, ? 实验方法

实验所用的 @4A 样品属六方晶系，晶胞参数

& ( "?,!B!#$，’ ( "?;!B%#$&沿［!!*
+
"］方向 @4原子

和 A原子不重叠，适合用高分辨电子显微像研究其
缺陷结构 &电镜试样是玛瑙乳钵研碎的 @4A 晶片，
用乙醇分散后置于多孔碳膜上 &用 CDE + *"!"高分
辨电镜观察，电镜的分辨本领接近 "?!% #$&

> ? @4A缺陷晶体高分辨电子显微像的
解卷处理

#$%$［%%!
&
’］高分辨像

图 !为一幅 @4A的［!!*
+
"］高分辨电子显微像，

右上角嵌了对应的电子衍射花样，左上角是 @4A完

整晶体沿［!!*
+
"］方向的投影结构模型 &因为拍摄时

偏离了 85.:3F:3聚焦［!*］条件，所以像的衬度不直接
反映晶体结构，但是可以看出，像的中部偏右下有一

片面缺陷（见箭头所指处）&

图 ! @4A晶体的［!!*
+
"］高分辨电子显微像，左上角嵌入的是完

整六方 @4A晶体沿此方向上的投影结构模型，右上角是对应的

电子衍射花样
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!"#" 傅里叶滤波

从图 !中的面缺陷附近选取一块完整晶体区域
（圆 "），对其作傅里叶变换得衍射图（图 #（$））%为去
除噪声，对衍射图上的各衍射斑进行振幅积分 %方法
是，以各衍射斑振幅的最大值对应的像素为中心，以

半径 ! 为 &个像素和 ’个像素划出两个圆形区域 %

对环形区域（&像素 ( ! ( ’像素）进行振幅平均，得
到的平均振幅值视为背底 %将内圆内（! ( &像素）的
每一个像素的振幅减去背底后积分，即为衍射点最

后的积分振幅 %将此振幅值赋给中心点，保持中心点
原来的相位不变，而将衍射图上所有其余的像素振

幅值设为零 %最后依照衍射消光规律删除禁阻衍射，
并弃去远超出电镜信息极限的衍射点，得滤波和扣

图 # （$）图 !中 "圆标出的区域的傅里叶变换图，（)）经滤波、强度积分和扣除背底的衍射图

除背底的衍射积分振幅图（图 #（)））%

!"$" 离焦量测定

摄像时调整物镜电流，借助晶体试样边缘非晶

区的衬度估计出大致的正焦位置，从而估计出图 !
所示的高分辨电子显微像的离焦量在 * +,-.附近 %
在 ,到 * !,,-.之间设置一系列尝试离焦量!" /01$2，
步长为 #-.，并计算出一系列衬度传递函数值
# /01$2（$），然后针对每一个尝试离焦量，一一进行解

卷 % # /01$2（$）可表达为

# /01$2（$）3 41-!!（$）567［*!#（$）］， （’）
其中，

!!（$）3"% 4!
&
$8 9# :""#" /01$2$8， （+）

!#（$）3"#"# &# $8 9#， （;）
式中 % 4 代表物镜的球差系数，"为电子波长，& 为
色差引起的离焦量高斯分布的标准差 %由（#）式，当
! 不为 ,时，有

’<
/01$2（!）3

(（!）
#$# /01$2（$）

% （=）

将各参数（% 4 3 ,>’..，" 3 ,>,,#’!-.，& 3 =-.）和

一系列尝试离焦量!" /01$2代入（+），（;）和（’）式，即计

算出一系列 # /01$2（$）%代之入（=）式，可得到一系列

尝试结构因子 ’</01$2（!）%然后，忽略衍射图的透射
斑，对 ’</01$2（!）作反傅里叶变换即得一系列尝试的
电势投影图%</01$2（ "）%在得到的一系列%</01$2（ "）图
中，显示出白点或黑点，据此可把%</01$2（ "）大致可分
为四组：!）尝试离焦量从 ,— * #,-.，图上显示黑
点；#）尝试离焦量从 * #,— * ’,-.，图上显示白点；
&）尝试离焦量从 * ’,— * =,-.，图上显示黑点；8）尝
试离焦量从 * =,— * !,,-.，图上显示白点 %图 & 是
分别从 !）—8）四组图中挑出的衬度最清楚的图，右
下角标出对应的尝试离焦量 %由成像原理可知，以正
确的离焦量作解卷得到的解卷像上原子应显示为黑

点，于是可排除图 &（)）和（?），而且，对比 @$A 沿

［!!#
*
,］方向的投影结构模型（图 !左上角）可见，图

&（B）最符合 @$A的结构，由此可确定图 !所示高分
辨电子显微像的离焦量为 * +#-.%图中的黑点对应
于 @$原子，电镜的分辨本领不足以显示 A原子 %

! %! %晶体缺陷区的解卷像

可以认为，以上所取的缺陷区域与 8># 节所取
的完整区的高度基本相同 %于是，用 8>&节确定的离
焦量（ * +#-.）对该缺陷区域作解卷处理，取像上包
含缺陷的一块区域（图 !中标注#的圆），作傅里叶
变换后得衍射图（图 8（$））%衍射图中的衍射斑均沿

’;#8C期 万 威等：@$A晶体中堆垛层错的高分辨电子显微像研究



图 ! 图 "中 #圆标出区域的解卷像及其对应的尝试离焦量

垂直于面缺陷方向拉长，拉长部分携带了面缺陷原

子结构的信息 $衍射图的傅里叶滤波方法与完整区
的类似，以每个衍射斑振幅最大处为中心取两个同

心圆，半径分别为 %个和 &个像素 $计算两个圆之间
环形区域平均振幅值，视为背底，从内圆内每个像素

的振幅中减去其对应的背底，而保持原来的相位不

变 $与完整区域不同的是，因缺陷信息在衍射图上是
弥散的，故不能对内圆的振幅进行积分，仅将衍射图

上内圆以外的像素振幅全部设为零 $这样，每个衍射
斑均为圆形，其振幅值呈一定的分布 $

图 ’ （(）图 "中!圆标出的区域的傅里叶变换图，（)）图 "中!圆标出的区域的解卷像

将空间频率 !、离焦量""（ * +,-.）和各项电子
光学参数代入（+），（%）和（/）式可计算出 #（!），对
衍射图 ’（ (），由（0）式进行解卷，可得相应的
$1（!）$为去除晶体厚度的影响，依（’）式作动力学

衍射振幅校正 $对每个衍射斑 !，计算振幅积分

!
%（衍射斑内）

2 $1（!）2 %，由 3(4完整晶体原子模型计算

相应的结构因子 $（!），得到校正系数

&! 5 2 $（!）2 6!
%

2 $1（!）2 % $

将衍射斑 ! 内的每个像素的振幅乘以系数 &!，相

位保持不变，各像素点之间的相对振幅也没变 $值得
注意的是，不同衍射斑对应不同的校正系数，而每个

衍射斑内像素点的校正系数都相同 $这样，经过动力
学衍射效应校正之后，各个衍射斑振幅的积分振幅

值与对应完整晶体的结构因子相同 $
最后，将经过滤波、解卷和动力学衍射效应校正

后的衍射图作反傅里叶变换，得电势投影图 ’（)），
即为图"中圆!对应的解卷像 $同样，黑点对应3(

+%,’ 物 理 学 报 /’卷



原子位置 !

" # 堆垛层错的测定

取图 $（%）中缺陷的白框部分放大并调整衬度，
得图 "（&），右端标出六方密堆积的堆垛符号 !图 "

（%）是六方晶系晶体中的 !’ 内禀层错模型
［()］!对比

图 "（&）和图 "（%）可见，两者的堆垛顺序是一致的，
均为 "#"#$"$" !于是，图 $（%）中缺陷的右端为 !’
内禀层错，层错的左端消失处形成 *+,-./01 不全位
错，层错右端消失在晶体较厚的区域（图 (中大圆!
之外）!

图 " （&）对应图 $（%）白线框内的放大图，矩形框为一单胞，（%）六方晶体中的 !’ 层错模型，矩形框为一单胞

2# 讨论和结论

由于拍摄高分辨电子显微像时不易确切设置

*-+03403聚焦条件，衍射束受衬度传递函数调制而使
像畸变，未必能正确反映晶体结构 !理论和实验证
明，借助于解卷处理，可消除像的畸变，获得正确的

晶体结构信息 !解卷过程中运用滤波技术可改善图
像质量 !确定缺陷晶体结构时，若完整晶体结构已
知，则可进行动力学衍射校正，减小晶体厚度对解卷

像的影响 !本文用缺陷晶体的高分辨电子显微像的

图像处理技术把不是在 *-+03403聚焦条件下拍摄的
5&6高分辨像恢复为结构像，观察到了 5&6晶体中
!’ 内禀层错的核心结构 !
本工作结果说明，即使电镜的分辨本领不足以

分辨开全部原子，解卷处理仍不失为一种研究晶体

缺陷的有效方法 !若使用场发射电镜，解卷像的分辨
率能接近电镜的信息分辨极限，从而可望能从 5&6

［((’
7
8］高分辨电子显微像的解卷像上分辨出 6原
子 !例如，文献［($］报道，)88.9 场发射电镜的 5&6
模拟高分辨电子显微像经过解卷处理后，能显示 6
原子空位 !

［(］ 6&.&:;3& *，<;.&= > &?@ *0?,+ < (AA$ "%%& ! ’()* ! +,-- ! !"

(2BC
［’］ D= E F ’88) .,/-*0(/12/ 231 41/*-5&&6715%(/, #$% ’CA
［)］ F; G G &?@ D= E F (AA( 8&-159/016*06%) &’ ))A
［$］ F0 H I，D= E F，J+0? F，K&L&M&.= K &?@ N=K&L& > (AAC

8&-159/016*06%) () (
［"］ D= E F，H&?O P，F0 H I &?@ G=&?O F ’888 : ! ;&,0-16< =/016*06%)

"* (C
［2］ H&?O P，D= E F &?@ I,; G ’888 8&-159/016*06%) %’ ()(
［C］ H&?O P，J+0? F，D= E F，K&L&M&.= K &?@ N=.&L& > ’88’

8&-159/016*06%) *& ()A

［B］ H&?O P，I,; G，F0 H I，J+0? F，D= E F，K&L&M&.= K &?@

N=.&L& > ’88$ 8&-159/016*06%) *% ’"A
［A］ D= E F &?@ >&?O P (AB" "0-5 ! $1)*- Q "$ )C2
［(8］ >+,? E (AC( ;&,0-16< =/016*06%) /< =5-,1/5&* >0/,<0,（60L R,3.：

Q-&@0:=- S30MM）

［((］ *&103 P (A"’ "0-5 ! $1)*- ’ 28
［(’］ *-+03403 N (A$A : ! "%%& ! ’()* #) ’8
［()］ D=: * F &?@ *+=?@, P ’88( ’()* ! ?,@ ! +,-- ! %! )C"A
［($］ H&?O F T &?@ D= E F ’88’ "0-5 =,-5&&A17/05 >/</05 &% "BA（ =?

J+=?0M0）［王怀斌、李方华 ’88’ 金属学报 &% "BA］

CC’$A期 万 威等：5&6晶体中堆垛层错的高分辨电子显微像研究



! "#$%& ’( #)* "#+,-.(/ 0+$1# .( 2+3 ,4&"#+1" 5& )./)!
4*"’1$#.’( *1*,#4’( 6.,4’",’7* .6+/.(/

!"# !$% &"#’ ()*#+,"# !"#’ ,*+-$% .% /"#’+0*"1

（!"#$#%& ’()#*%(+ ,(-*.()*./ 0*. 1*%2"%3"2 4())". 56/3#73，8%3)#)9)" *0 56/3#73，16#%"3" :7(2";/ *0 <7#"%7"3，!"#$#%& 233343，16#%(）

（5$6$%7$8 23 96:;<$= >33?；=$7%@$8 A"#*@6=%B: =$6$%7$8 >C D"#*"=E >33C）

F<@:="6:
&)$ @:"6G%#’ H"*I: %# 6=E@:"I@ ;H J"K L"@ @:*8%$8 <E )%’)+=$@;I*:%;# $I$6:=;# A%6=;@6;B$ %A"’$@ %# 6;A<%#":%;# L%:) %A"’$

8$6;#7;I*:%;#M &)$ B=%#6%BI$ ;H 8$6;#7;I*:%;# H;= )%’)+=$@;I*:%;# $I$6:=;# A%6=;@6;B$ %A"’$@ %@ <=%$HIE %#:=;8*6$8M N: %@
8$A;#@:=":$8 :)": "# %A"’$ ;=%’%#"IIE 8;$@ #;: %#:*%:%7$IE =$HI$6: :)$ $O"A%#$8 6=E@:"I @:=*6:*=$ 6"# <$ :="#@H;=A$8 %#:; :)$
@:=*6:*=$ %A"’$ M &)$ @:"6G%#’ H"*I:@ %# 6=E@:"I@ ;H J"K L$=$ ;<@$=7$8 L%:) :)$ )%’)+=$@;I*:%;# A%6=;@6;B$ M &)$ %A"’$
8$6;#7;I*:%;# L"@ B$=H;=A$8 H;= :)$ %A"’$，"#8 :)$ ":;A%6 6;#H%’*=":%;# %# :)$ 8$H$6: 6;=$ %@ @$$# 6I$"=IE %# :)$ 8$6;#7;I*:$8
%A"’$ M P"@$8 ;# :)%@，:)$ :EB$ ;H @:"6G%#’ H"*I: )"@ <$$# 8$:$=A%#$8M P$@%8$@，:)$ $HH$6:%7$#$@@ ;H %A"’$ 8$6;#7;I*:%;# %#
@:*8E%#’ 6=E@:"I 8$H$6:@ %@ 8%@6*@@$8M

"#$%&’()：J"K，6=E@:"I 8$H$6:@，)%’)+=$@;I*:%;# $I$6:=;# A%6=;@6;BE，%A"’$ 8$6;#7;I*:%;#
*+,,：Q2R3S，R>43T

1 T+A"%I：I%H)U "B)EM %B)EM "6M 6#

4R>? 物 理 学 报 C?卷


