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晶体硅作为一种重要的半导体材料, 在集成电路、太阳能电池等方面具有广泛的应用. 基于各向异性的刻
蚀方法, 不同晶面指数的硅都可以在表面形成由 {111}晶面族组成的正/倒金字塔. 本文基于 {111}晶面族与
(abc)晶面相交构成类倒金字塔结构的特性, 建立了硅的晶面指数 (abc) 与所形成的类倒金字塔结构的数学模
型. 将硅的晶面指数 (abc)分成 0 6 a 6 b < c, 0 6 a < b = c, a = b = c三种情况进行讨论, 分别得到不同
晶面指数的类倒金字塔结构. 实验结果的扫描电子显微镜图证实了理论计算的准确性. 晶面指数与类倒金字
塔结构具有一一对应的关系, 因此可以根据各向异性刻蚀后的类倒金字塔结构, 进行硅的晶面指数进行检测.

关键词: 硅的晶面检测, 硅的晶面指数, 类倒金字塔
PACS: 68.55.jm, 52.77.Bn, 61.05.–a, 42.66.Lc DOI: 10.7498/aps.67.20181275

1 引 言

硅材料由于其在地壳中丰富的储量、无毒和价

格低廉等原因被广泛应用于光伏太阳能电池行业

中 [1]. 光滑的硅表面具有较高的反射率, 导致大量
的光能被浪费, 大大限制了太阳能电池的效率. 为
了提高太阳光的利用程度, 许多课题组对在硅表面
制备的微纳减反射结构从理论和实验角度进行了

广泛的研究 [2−4].
目前, 硅片表面的微纳减反射结构主要包括圆

坑状 [5]、蠕虫状 [6]、正金字塔 [7,8]、倒金字塔 [9−13]、

纳米线等 [14]结构. 其中圆坑状结构和蠕虫状结
构是通过HF和HNO3的各向同性刻蚀方法制备获

得 [6], 该类型结构在不同晶面指数的硅片表面所形
成的结构几乎完全一样, 因此, 可以通过该方法在
多晶硅表面制备出均匀的绒面结构, 从而使得多晶
硅太阳能电池也具有和单晶硅太阳能电池类似的

均一外观. 但是该方法制备得到的结构反射率较

高, 限制了多晶硅电池效率的进一步提升. 基于碱
的各向异性刻蚀方法, 可在硅片表面形成均匀的正
金字塔结构, 该结构具有比蠕虫状结构更加优异的
光学性能而被广泛地应用于单晶硅太阳能电池工

艺中 [7]. 由于正金字塔结构尺寸较大, 不同晶向之
间容易产生台阶导致漏电, 因此各向异性的刻蚀工
艺无法在多晶硅工艺中广泛应用 [15]. 随着金刚线
切多晶硅片技术的推广, 越来越多的人尝试使用各
种各向异性的刻蚀方法在多晶硅表面制备出类倒

金字塔结构, 如铜金属催化刻蚀 [9,10,16,17], NSR重
构技术等 [12,13]. 上述方法不但可以解决金刚线切
多晶硅制绒难的问题, 同时可以进一步降低硅片表
面的反射率, 进而提高太阳能电池的转换效率. 倒
金字塔结构与正金字塔结构相比, 倒金字塔结构具
有更优越的光学性能和电学性能 [5,10]. 对正金字塔
结构的特性已经进行了大量细致的研究与分析, 其
中Green课题组对多晶硅表面的正金字塔结构进
行了研究与分析 [18], 而目前对于在多晶硅表面形
成的各种类型的倒金字塔结构尚缺乏系统的分析.
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本文建立了不同晶面类倒金字塔结构的数学

模型, 对在不同晶面指数的硅表面上形成的类倒
金字塔形貌截面图进行分析. 对于不同晶面指数
的硅表面, 由于各向异性的刻蚀方法, 使得 {111}
族的晶面容易暴露出来, 因此在不同晶面指数的
硅表面会形成不同的倒金字塔结构. 将硅的晶面
指数 (abc)分成 0 6 a 6 b < c, 0 6 a < b = c,
a = b = c三种情况, 分别计算分析不同晶面指数
(abc)与 {111}族的相交面, 得出类倒金字塔结构
的截面图信息. 结合金属催化刻蚀方法在 (100),
(110)和 (111)三者晶面上分别制备出类倒金字塔
结构, 实验结果充分证明了理论计算的准确性. 类
倒金字塔结构的截面图与晶面指数具有一一对应

的关系, 因此该方法在硅片的晶面指数检测上具有
广泛的应用前景.

2 理论模型

基于各向异性的刻蚀方法对硅片的不同晶面

进行腐蚀时, 由于 (100)晶面上的硅原子具有两个
悬挂键, 而 (111)晶面上的硅原子只有一个悬挂键,
因此 (100)晶面上的硅原子失去电子的能力要强
于 (111)面上的硅原子, 从而容易将硅的 {111}晶
面族暴露出来, 最终形成倒金字塔结构 [19]. {111}
晶面族存在八个不同的晶面, 分别为 (111), (1̄11),
(11̄1), (1̄1̄1), (111̄), (1̄11̄), (11̄1̄)和 (1̄1̄1̄), 可以构
造成一个如图 1所示的八面体. 八个不同的晶面
中, (111)和 (1̄1̄1̄)晶面平行, (1̄11)和 (11̄1̄)晶面平
行, (11̄1) 和 (1̄11̄) 晶面平行, (1̄1̄1)和 (111̄)晶面平
行, 实际上仅有四个彼此不平行的晶面, 四个独
立的晶面可构成一个四棱锥形. 对于晶面指数为
(abc)的晶面, 其晶面方程在直角坐标系中可表示
为ax+ by + cz = d, 其中a, b, c 为晶面指数, 根据
坐标轴的轴对称的特性及八面体的旋转对称特性,
本文讨论中定义 0 6 a 6 b 6 c. 参数d确定了晶面

与直角坐标系的截距位置.
图 1为硅的 (abc)晶面与 {111}晶面族在直角

坐标系中的示意图. 其中硅的 {111}晶面族构成
了一个八面体, O为坐标原点, (abc)晶面与下半
部分的四棱锥相交构成的截面为Q1Q2Q3Q4, 四
棱锥的顶点P与截面Q1Q2Q3Q4形成的多面体P -
Q1Q2Q3Q4即为 (abc)晶面在硅表面刻蚀形成的类
倒金字塔形貌的基本单元, 其中多面体的顶点P

为类倒金字塔凹坑的最低点. 当垂直于 (abc) 晶
面对凹坑进行表征时, 可以得到四个顶点Q1, Q2,
Q3, Q4以及顶点P投影在 (abc)晶面上的点P1共

五个点.

P

y

x

Q

Q

Q

Q

P

O

z

图 1 满足 0 6 a 6 b < c的晶面与 {111}晶面族示意图
Fig. 1. Schematic diagram of satisfied 0 6 a 6 b < c

crystal planes and {111} crystal.

当 (abc)晶面在xyz轴上的截距分别为 d/a,
d/b, d/c时, 对应的平面方程式为ax+ by+ cz = d,
因此这五个点的空间坐标由下列方程式表示如下:

Q1


x+ y + z = −1,

x− y + z = −1,

ax+ by + cz = d,

Q2


x+ y + z = −1,

−x+ y + z = −1,

ax+ by + cz = d,

Q3


−x− y + z = −1,

−x+ y + z = −1,

ax+ by + cz = d,

Q4


−x− y + z = −1,

x− y + z = −1,

ax+ by + cz = d;

P1

ax+ by + cz = d,
x

a
=

y

b
=

z + 1

c
.

求解可得Q1, Q2, Q3, Q4和P1分别为:

Q1

(
d+ c

a− c
0
a+ d

c− a

)
, Q2

(
0
d+ c

b− c

b+ d

c− b

)
,

Q3

(
d+ c

a+ c
0
d− a

a+ c

)
, Q4

(
0
d+ c

b+ c

d− a

b+ c

)
;

P1

(
a(d+ c)

a2 + b2 + c2
b(d+ c)

a2 + b2 + c2
dc− a2 − b2

a2 + b2 + c2

)
.

其中为了存在Q1, Q2, Q3和Q4这四个交点, 必须
满足a − c ̸= 0且 b − c ̸= 0. 结合 0 6 a 6 b 6 c可

知该模型仅适用于 0 6 a 6 b < c的情况. 同时, 为
了使得晶面与四棱锥相交存在立体结构, 需要满足
顶点P (0, 0,−1)不在面ax + by + cz = d上, 因此
需满足d ̸= −c.
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用直线将点Q1, Q2, Q3, Q4依次连接起来形

成四边形Q1Q2Q3Q4, 再用直线将点P1分别与点

Q1, Q2, Q3, Q4 连接起来, 得到不同晶面上的类
倒金字塔凹坑截面图. 其中四边形Q1Q2Q3Q4为

类倒金字塔凹坑的边缘, 四条直线P1Q1, P1Q2,
P1Q3, P1Q4为类倒金字塔凹坑中的棱.

x

y

T1

T2

S1

S
o

T3

T4

T

T6

z

图 2 满足 0 6 a < b = c的晶面与 {111}晶面族示意图
Fig. 2. Schematic diagram of satisfied 0 6 a < b = c

crystal planes and {111} crystal.

如图 2所示, 对于硅的晶面指数 (abc)满足
0 6 a 6 b = c条件时, 即硅的 (abb) (a 6 b)
晶面. (111)与 (1̄11)晶面交线的向量为 (011), 与
硅的 (abb)晶面平行, 因此硅的 (abb)晶面与 {111}
晶面族中六个晶面相交, 形成如图 2所示的截
面T1T2T3T4T5T6, 此时该结构存在两个顶点, 顶
点S1, S2 与截平面T1T2T3T4T5T6形成的多面体

S1S2-T1T2T3T4T5T6 即为在硅的 (abb) 晶面在硅表
面刻蚀形成的类倒金字塔形貌的基本单元.

当垂直于 (abb)晶面对类倒金字塔凹坑进行表
征时, 可以观测到六个顶点T1, T2, T3, T4, T5, T6

以及顶点S1, S2 投影在 (abb)晶面上的两个点S11,
S21. 当 (abb)晶面在xyz轴上的截距分别为 d/a,
d/b, d/b时, 对应的平面方程式为ax+ by+ bz = d,
因此这八个点的空间坐标可由下列方程组求得:

T1


−x− y + z = 1,

−x+ y + z = 1,

ax+ by + bz = d,

T2


−x− y + z = 1,

x− y + z = 1,

ax+ by + bz = d,

T3


x+ y + z = 1,

x− y + z = 1,

ax+ by + bz = d,

T4


x+ y + z = 1,

x+ y − z = 1,

ax+ by + bz = d,

T5


−x+ y − z = 1,

x+ y − z = 1,

ax+ by + bz = d,

T6


−x+ y − z = 1,

−x+ y + z = 1,

ax+ by + bz = d;

S11

ax+ by + bz = d,
x

a
=

y

b
=

z − 1

b
,

S21

ax+ by + bz = d,
x

a
=

y − 1

b
=

z

b
.

求解可得T1, T2, T3, T4, T5, T6以及顶点S1, S2分

别为:

T1

(
d− b

a+ b
0
a+ d

a+ b

)
, T2

(
0
d− b

2b

b+ d

2b

)
,

T3

(
d− b

a− b
0
a− d

a− b

)
, T4

(
d− b

a− b

a− d

a− b
0

)
,

T5

(
0
d+ b

2b

d− b

2b

)
, T6

(
d− b

a+ b

a+ d

a+ b
0

)
;

S11

(
a(d− b)

a2 + 2b2
b(d− b)

a2 + 2b2
db+ a2 + b2

a2 + 2b2

)
,

S21

(
a(d− b)

a2 + 2b2
db+ a2 + b2

a2 + 2b2
b(d− b)

a2 + 2b2

)
.

其中为了存在T1, T2, T3, T4, T5和T6这六个点, 必
须满足a−b ̸= 0. 结合0 6 a 6 b = c可知该模型仅

适用于 0 6 a < b =c的情况. 同时, 为了使得晶面
与八面体相交存在立体结构, 需要满足顶点S1(0,
0, 1)和S2(0, 1, 0) 不在面ax + by + bz = d上, 因
此需满足d ̸= b.

用直线将点T1, T2, T3, T4, T5, T6依次连接

起来形成六边形, 再用直线将点T1S11, T2S11,
T3S11, T4S21, T5S21, T6S21, S11S21连接起来, 从
而得出类倒金字塔凹坑的截面图. 其中多边形
T1T2T3T4T5T6的边对应类倒金字塔结构的边缘,
直线S11S21即为类倒金字塔结构底部的棱, 直线
T1S11, T2S11, T3S11, T4S21, T5S21, T6S21为类倒

金字塔结构侧边的棱.
以上分别对硅的 (abc)晶面在晶面指数满足

0 6 a 6 b < c和 0 6 a < b = c 条件时

进行了讨论, 仍存在一种特殊情况未讨论, 即
a = b = c时, 满足条件的晶面仅有 (111)晶面
一种可能性. (111)晶面属于 {111}晶面族, 因此
(111)晶面与 {111}晶面族中其他晶面形成的八
面体相交形成的截面如图 3所示. (111) 晶面与
(111)和 (1̄1̄1̄)晶面不相交, 与 (1̄11), (11̄1), (1̄1̄1),
(111̄), (1̄11̄)和 (11̄1̄)六个晶面相交, 形成如图 3所
示的截面R1R2R3R4R5R6, 此时结构中存在三个
顶点, K1, K2, K3 与截平面R1R2R3R4R5R6形成
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的多面体K1K2K3-R1R2R3R4R5R6 即为在硅的

(111) 晶面在硅表面刻蚀形成的类倒金字塔结构的
基本单元.

K3

z

x

y

o

K2

K1

R1

R2

R3

R4

R6

R5

图 3 满足 a = b = c的晶面与 {111}晶面族示意图
Fig. 3. Schematic diagram of satisfied a = b = c crys-
tal planes and {111} crystal.

当垂直于 (111)晶面对类倒金字塔凹坑进行表
征时, 可以观测到六个顶点R1, R2, R3, R4, R5,
R6以及顶点K1, K2, K3投影在 (111)晶面上的三
个点K11, K21, K31. 当 (111)晶面在xyz轴上的

截距分别为 d, d, d时, 其对应的平面方程式为
x + y + z = d, 因此九个点的空间坐标由下列方程
组求得:

R1


−x− y + z = 1,

−x+ y + z = 1,

x+ y + z = d,

R2


−x− y + z = 1,

x− y + z = 1,

x+ y + z = d,

R3


x− y − z = 1,

x− y + z = 1,

x+ y + z = d,

R4


x− y − z = 1,

x+ y − z = 1,

x+ y + z = d,

R5


−x+ y − z = 1,

x+ y − z = 1

x+ y + z = d,

R6


−x+ y − z = 1,

−x+ y + z = 1,

x+ y + z = d;

K11

x+ y + z = d,

x− 1 = y = z,
K21

x+ y + z = d,

x = y − 1 = z,

K31

x+ y + z = d,

x = y = z − 1.

求解可得R1, R2, R3, R4, R5, R6以及顶点K1, K2,
K3分别为:

R1

(
d− 1

2
0
d+ 1

2

)
, R2

(
0
d− 1

2

d+ 1

2

)
,

R3

(
d+ 1

2

d− 1

2
0

)
, R4

(
d+ 1

2
0
d− 1

2

)
,

R5

(
0
d+ 1

2

d− 1

2

)
, R6

(
d− 1

2

d+ 1

2
0

)
,

K11

(
d+ 2

3

d− 1

3

d− 1

3

)
,

K21

(
d− 1

3

d+ 2

3

d− 1

3

)
,

K31

(
d− 1

3

d− 1

3

d+ 2

3

)
.

为了使得晶面与八面体相交存在立体结构, 需要
满足顶点K1(1, 0, 0), K2(0, 1, 0)和K3(0, 0, 1)
不在面x + y + z = d上, 因此 d ̸= 1. 用直线将
点R1, R2, R3, R4, R5, R6 依次连接起来形成多

边形, 再用直线将点K11, K21, K31 连接起来, 将
R1K31, R2K31, R3K11, R4K11, R5K21, R6K21 连

接起来, 得出类倒金字塔凹坑的截面图. 其中多
边形R1R2R3R4R5R6的边对应类倒金字塔结构

的边缘, 直线K11K21, K11K31, K31K21为类倒金

字塔结构底部的棱, 直线R1K31, R2K31, R3K11,
R4K11, R5K21, R6K21为类倒金字塔结构侧边

的棱.

3 结果与分析

以上分析可知对于硅的不同晶面 (abc), 形
成的类倒金字塔结构可以分成 0 6 a 6 b < c,
0 6 a < b = c, a = b = c三类进行讨论, 分别形成
由五个点、八个点和九个点组成的多面体. 以下对
常见晶向类型进行具体分析.

3.1 硅的(abc)晶面, 满足0 6 a 6 b < c

当硅的 (abc)晶面满足 0 6 a 6 b < c时, 形
成由一个顶点和四边形底部构成的类倒金字塔结

构, 因此截面上存在五个点. 对于不同的a, b和 c,
会形成不同的类倒金字塔凹坑截面图. 以下分别
对 (001)晶面、(01X)晶面和 (11X)晶面进行具体
分析.

对于 (001)晶面, 即a = b = 0, c = 1, 该晶面
指数为硅的常见晶面, 单晶硅的晶面即为该晶面.
在 (001)晶面上可以形成标准的倒金字塔结构, 如
图 4 (a)所示. 分别求得P1, Q1, Q2, Q3, Q4 五个

点, 如图 4 (b) 所示的 (001)晶面的倒金字塔结构形
貌的截面图, 其中Q1, Q2, Q3, Q4 四个点组成正方
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形, P1点在正方形的中间. 图 4 (b)中粗线为倒金
字塔的边缘, 细线为倒金字塔侧边的棱.

P1

Q1

Q2

Q3

Q4

P

Q Q

QQ

(a) (b)

图 4 (001)晶面形成的倒金字塔结构 (a)三维结构示意
图; (b) 截面示意图
Fig. 4. Inverted pyramid structure of (001) crystal
plane: (a) 3D structure diagram; (b) schematic dia-
gram of cross section.

对于 (01X)晶面, 其中X > 1, 即a = 0, b = 1,
c = X, 会形成如图 5 (a)所示的类倒金字塔结构.
其中

Q1Q2 =

(
d+X

X

d+X

1−X

d+ 1

X − 1
− d

X

)
,

Q2Q3 =

(
d+X

X

d+X

X − 1

d

X
− d+ 1

X − 1

)
,

Q3Q4 =

(
d+X

−X

d+X

X + 1

d

X + 1
− d

X

)
,

Q1Q4 =

(
d+X

X

d+X

X + 1

d

X + 1
− d

X

)
,

|Q1Q2| = |Q2Q3|, |Q3Q4| = |Q1Q4|.

因此, 硅的 (01X) 晶面形成的类倒金字塔截面为
具有两组等边的四边形, 同时该四边形为轴对
称结构, 且X越大, |Q1Q2|与 |Q3Q4|的长度越接
近. 图 5 (b)—(e)分别为硅的 (012), (013), (014)和
(015)晶面的类倒金字塔截面示意图. 其中粗线为
倒金字塔的边缘, 细线为倒金字塔侧边的棱. 类倒
金字塔的顶点P在 (01X)晶面上的投影P1在四边

形的对角线上, 且随着X的增加, 从对角线接近四
边形顶点的位置逐渐向中间移动, 表明倒金字塔的
倾斜度逐渐减缓. 当X 趋近正无穷时, (01X)晶面
即为特殊的 (001)晶面, 此时, |Q1Q2|等于 |Q3Q4|,
P1点移动到四边形的中间位置.

P1

Q1

Q2

Q3

Q4

(a)
(b) (c) (d) (e)

图 5 (01X)晶面形成的倒金字塔结构 (a)三维结构示意图; (b) (012) 晶面截面示意图; (c) (013)晶面截面示意图;
(d) (014)晶面截面示意图; (e) (015)晶面截面示意图
Fig. 5. Inverted pyramid structure of (01X) crystal plane: (a) 3D structure diagram; (b) cross section diagram of
(012) crystal plane; (c) cross section diagram of (013) crystal plane; (d) cross section diagram of (014) crystal plane;
(e) cross section diagram of (015) crystal plane.

对于 (11X)晶面, 其中X > 1, 即a = b = 1,
c=X, 形成如图 6 (a)所示的类倒金字塔结构. 其
中, Q1Q2=

d+X

X−1
(1 −1 0), Q4Q3=

d+X

X+1
(1 −1 0),

Q1Q4 =

(
d+X

X − 1

d+X

X + 1

d− 1

X + 1
− d+ 1

X − 1

)
,

Q2Q3 =

(
d+X

X + 1

d+X

X − 1

d− 1

X + 1
− d+ 1

X − 1

)
,

Q1Q2平行于Q4Q3, 且 |Q1Q2|不等于 |Q4Q3|,
|Q1Q4|等于 |Q2Q3|, 因此, 硅的 (11X)晶面形成

的类倒金字塔截面为等腰梯形, 且X越大, |Q1Q2|
与 |Q4Q3|的长度越接近. 如图 6 (b)—(e)分别为硅
的 (112), (113), (114)和 (115)晶面的类倒金字塔截
面示意图. 其中粗线为倒金字塔的边缘, 细线为倒
金字塔侧边的棱. 类倒金字塔的顶点P 在 (11X)
晶面上的投影P1随着X的增加, 从倒金字塔的侧
边逐渐向中间移动, 表明倒金字塔的倾斜程度逐渐
减缓. 当X趋近正无穷时, (11X)晶面也转变为特
殊的 (001)晶面, 此时, |Q1Q2|等于 |Q4Q3|, P1点

移动到四边形的中间位置.
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P1

Q1

Q2

Q3

Q4(a) (b)

(c) (d) (e)

图 6 (11X)晶面形成的倒金字塔结构 (a)三维结构示意
图; (b) (112) 晶面截面示意图; (c) (113)晶面截面示意图;
(d) (114)晶面截面示意图; (e) (115)晶面截面示意图
Fig. 6. Inverted pyramid structure of (11X) crystal plane:
(a) 3D structure diagram; (b) cross section diagram of
(112) crystal plane; (c) cross section diagram of (113) crys-
tal plane; (d) cross section diagram of (114) crystal plane;
(e) cross section diagram of (115) crystal plane.

3.2 硅的(abc)晶面, 满足0 6 a < b = c

当硅的 (abc)晶面满足 0 6 a < b = c时, 会形
成由两个顶点和六边形底部构成的类倒金字塔结

构, 截面上存在八个点, 对于不同的a, b和 c, 会形
成不同的类倒金字塔凹坑截面图. 根据T1, T2, T3,
T4, T5, T6 以及顶点S11, S21等八个点的坐标可以

分别计算出类倒金字塔六条边缘的向量和一条底

部边的投影向量为:

T1T2 =

(
b− d

a+ b

d− b

2b

b+ d

2b
− a+ d

a+ b

)
,

T2T3 =

(
d− b

a− b

b− d

2b

a− d

a− b
− b+ d

2b

)
,

T3T4 =

(
0
a− d

a− b
− a− d

a− b

)
,

T4T5 =

(
d− b

a− b

d+ b

2b
− a− d

a− b

d− b

2b

)
,

T5T6 =

(
d− b

a+ b

a+ d

a+ b
− d+ b

2b

b− d

2b

)
,

T6T1 =

(
0
a+ d

a+ b
− a+ d

a+ b

)
,

S21S11 =

(
0

a2

a2 + 2b2
− a2

a2 + 2b2

)
.

可以发现满足该类型晶面的类倒金字塔结构形貌

的截面图具有两条侧边向量T3T4, T6T1与底部向

量S11S21平行的特性.

对于 (011)晶面, 即a = 0, b = 1, c = 1, 会形
成如图 7 (a)所示的类倒金字塔结构. 求解可得T1,
T2, T3, T4, T5, T6以及顶点S11, S21分别为:

T1

(
d− 1 0 d

)
, T2

(
0
d− 1

2

d+ 1

2

)
,

T3

(
1− d 0 d

)
, S11

(
0
d− 1

2

d+ 1

2

)
;

T4

(
1− d td0

)
, T5

(
0
d+ 1

2

d− 1

2

)
,

T6

(
d− 1 d 0

)
, S21

(
0
d+ 1

2

d− 1

2

)
.

分别计算得到类倒金字塔六条侧边的向量和一条

底部边的投影向量为:

T1T2 =

(
1− d

d− 1

2

1− d

2

)
,

T2T3 =

(
1− d

1− d

2

d− 1

2

)
,

T3T4 =
(
0 d −d

)
,

T4T5 =

(
d− 1

1− d

2

d− 1

2

)
,

T5T6 =

(
d− 1

d− 1

2

1− d

2

)
,

T6T1 =
(
0 −d d

)
, S11S21 =

(
0 1 −1

)
.

可得T1T2平行且等于T4T5, T2T3平行且等于

T5T6, T3T4平行且等于T6T1, T3T4与T6T1同时也

与S11S21 平行. 对于 (011)晶面, 不仅具有 (abb)
晶面都具有的一对边缘与底部棱S11S21平行外, 其
余两对边缘也具有平行的特性, 该类倒金字塔的
截面示意图为如图 7 (b)所示的六边形, 其中粗线

S1 S2

T1

T2

T3 T4

T5

T6
(a)

(b)

图 7 (011)晶面形成的倒金字塔结构 (a)三维结构示意
图; (b) 截面示意图
Fig. 7. Inverted pyramid structure of (011) crystal
plane: (a) 3D structure diagram; (b) schematic dia-
gram of cross section.

226801-6

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 67, No. 22 (2018) 226801

为倒金字塔的边缘, 细线为倒金字塔侧边的底部的
棱, 六边形的相邻侧边的夹角为 120°, 相对的侧边
平行且相等, 底部棱的投影与其中一对侧边平行.

3.3 硅的(abc)晶面, 满足1 = a = b = c

满足该条件的晶面仅有一种, 即为硅的 (111)
晶面, 该晶面的截面为六边形, 同时具有三个顶
点的投影, 如图 8所示. 在类倒金字塔的截面六边
形中, |R1R2| = |R3R4| = |R5R6| =

√
2

∣∣∣∣d− 1

2

∣∣∣∣,
|R2R3| = |R4R5| = |R6R1| =

√
2

∣∣∣∣d+ 1

2

∣∣∣∣, 且六边
形的两两边之间的夹角为120°, 随着参数d的改变,
六边形的边长会随之改变, 当d接近±1 时, 六边
形趋近于正三角形, 因此对于硅的 (111)晶面, 会
形成两种视觉差异挺大的六边形和等边三边形结

构, 事实仍然为同一种六边形的结构. 其中粗线为
倒金字塔的边缘, 细线为倒金字塔侧边的棱及底部
发棱. 三个顶点的投影K11K21K31则为一个正三

角形, 正常情况下, 点K11, K21和K31三个点在截

面示意图中会被类倒金字塔的边缘所遮挡, 从而不
可见.

基于铜金属催化刻蚀方法 [9,20]对 (100), (110)
和 (111)三种晶面指数的硅片进行刻蚀, 在硅片表
面形成了类倒金字塔结构. 图 9 (a)—(c)分别对应

于 (100), (110)和 (111)晶面上的类倒金字塔SEM
图. 对于 (100)晶面,在硅片表面获得了标准的倒金
字塔结构,截面为正方形,并存在四条侧边的棱. 结
合图 4中 (100)晶面的倒金字塔示意图和图 9 (a)的
实验结果, 可以证明理论计算结果的准确性. (110)
和 (111)晶面上的类倒金字塔SEM图同样可以表
明出理论计算的准确性.

R6

R2

R3

R4R5

R1

K31

K11K21

图 8 (111)晶面形成的倒金字塔结构截面示意图
Fig. 8. Inverted pyramid structure cross section dia-
gram of (111) crystal plane.

经过分析发现, 对于不同的硅的 (abc)晶面, 当
a, b, c取不同的密勒指数时, 可以得到不同的类倒
金字塔结构, 且具有一一对应的特性. 因此, 对于
不同晶面的硅进行倒金字塔制备后, 可以根据刻蚀
后的凹坑中的形状、边缘与/或底部棱的夹角等信
息推断出待测硅表面的晶面指数.

(b)(a) (c)

2.00 mm 5.00 mm 10.0 mm

图 9 不同晶面上的类倒金字塔 SEM图 (a) (100); (b) (110); (c) (111)

Fig. 9. SEM image of the inverted pyramid with different crystal faces: (a) (100); (b) (110); (c) (111).

4 结 论

综上所述, 本文对于具有不同晶面指数的硅表
面上形成的类倒金字塔结构形貌进行数学模型构

建. 将 {111}族与晶面 (abc)所形成的类倒金字塔
分为0 6 a 6 b < c, 0 6 a < b = c, a = b = c三类,

分别会形成由五个点、八个点和九个点组成的多面

体. 通过对数学模型的分析与计算, 得出不同晶面
所对应的类倒金字塔截面图, 其中常见有方形、梯
形、四边形和六边形等. 实验结果证实了理论计算
的准确性. 同时发现类倒金字塔的截面图与硅的晶
面指数具有一一对应的关系, 因此该方法在硅的晶
面检测上具有广泛的应用前景.
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Abstract
As a kind of important semiconductor material, crystalline silicon has vast applications in many industries, such

as integrated circuits and solar cells. With anisotropic etching method, including alkali etching and copper assisted
catalytic etching, pyramid or inverted pyramid structure on the surface of silicon can be formed due to different crystal
face indices of the silicon wafer, which is especially for multi-crystalline silicon wafers, because there are many different
crystal faces on the surface. The proportion of different crystal faces has a high reference value for controlling the quality
of multi-crystalline silicon. In this paper, the mathematical model of the inverted pyramid structure is established by
making use of the relationship between the silicon crystal indices (abc) and {111} crystal plane. The inverted pyramid
structures with different crystal face index (abc) values are divided into three possible cases for discussion, which are
0 6 a 6 b < c, 0 6 a < b = c and a = b = c. The inverted pyramid structure on which the crystal face index
(abc) satisfies 0 6 a 6 b < c is of a pentahedron composed of five points and has a quadrangular cross section. The
inverted pyramid structure in which the crystal face index (abc) satisfies 0 6 a < b = c is of a heptahedron composed of
eight points and has a hexagonal cross section. The inverted pyramid structure whose crystal plane index (abc) satisfies
a = b = c = 1 is also of a heptahedron and has a hexagonal cross section but is composed of nine points. In general, the
cross section of the (111) crystal face inverted pyramid is similar to an equilateral triangle because three of the edges are
easier to etch away. The scanning electron microscopy image results show that the crystal indices are (100), (110) and
(111), thereby demonstrating the correctness of the theoretical calculations. The index of crystal face has a one-to-one
correspondence relationship with the inverted pyramid structure. Therefore, according to the inverted pyramid structure
after anisotropic etching, we can measure the index of Si crystal face.
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