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摘要：【目的】ＳｉＣ材料结构缺陷的检测和控制是实现材料应用的关键环节，因此本文对 ６Ｈ-ＳｉＣ单晶中的结构缺

陷进行研究。【方法】采用同步辐射白光形貌术观察 ６Ｈ-ＳｉＣ单晶中的基本螺位错和基平面弯曲，并利用 Ｘ射线

迹线法模拟基本螺位错的形貌和基平面弯曲后衍射斑点的形状。【结果】６Ｈ-ＳｉＣ单晶中的典型结构缺陷之一为

基本螺位错，它的形貌特征为白色的圆斑；由于热弹应力的存在，６Ｈ-ＳｉＣ 单晶在生长过程中容易发生基平面弯

曲，结果导致衍射斑点的形状发生改变。【结论】同步辐射白光形貌术和 Ｘ射线迹线法可以用于检测 ６Ｈ-ＳｉＣ单

晶结构缺陷；样品的基本螺位错密度为 １．５６×１０４／ｃｍ２，基平面弯曲半径近似为 １ ｍ。
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０ 引言

  【研究意义】ＳｉＣ 是第三代半导体材料的典型代
表，具有优良的热学、电学性质及非常高的化学稳定
性，如禁带宽度宽、热导率高、饱和电子迁移速率高、
临界击穿电场强度大、耐酸碱腐蚀等［１～３］。因此，ＳｉＣ
材料可以耐受恶劣环境如高温、高电压、高功率、高
频、强辐射。基于上述原因，ＳｉＣ 材料已经广泛应用
于固态照明、汽车电子、雷达通讯、电力传输等领域。
由于 ＳｉＣ材料的质量直接影响器件的使用，对其结构
缺陷的检测和控制是实现材料应用的关键环节。【前
人研究进展】ＳｉＣ单晶衬底的典型结构缺陷之一是微
管，其本质是 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量巨大的螺位错，它的存在
对器件应用是致命的。研究表明，ＳｉＣ 二极管在施加
反向偏压时，在微管位置处器件非常容易被击穿［４］。
近年来，由于生长技术的进步，ＳｉＣ 单晶中的微管密
度已经得到有效控制，如 Ｃｒｅｅ 已经能生产零微管密
度的 ＳｉＣ单晶衬底［５］。随着 ＳｉＣ器件制备技术进步，
对单晶衬底的结构完整性要求越来越高，人们开始关
注 ＳｉＣ 单晶中其它的结构缺陷如位错、多型包裹物、
掺杂不均匀性、基平面弯曲等［６～８］。ＳｉＣ 单晶中的位
错主要包括穿透性位错和基平面位错。穿透性位错
中 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量为 １ｃ 的纯螺型位错又称为基本螺位
错。尽管基本螺位错不会像微管那样给器件带来致
命性损害，但它的存在仍然会影响器件的工作效率和
长期运行的可靠性［９，１０］。至于基平面弯曲，实际上是

ＳｉＣ （０００１）晶格平面在热弹应力作用下发生弯曲。
基平面弯曲发生后，ＳｉＣ单晶衬底（０００１）面的法线方
向随位置的变化而变化。基平面弯曲是一种严重的
塑性形变，会诱发大量基平面位错的形成。由于 ＳｉＣ
电力电子器件通常在偏向衬底上外延生长，衬底中的
基平面位错会延伸进入外延层中，并扩展成 Ｓｈｏｃｋ-
ｌｅｙ型的基平面堆垛层错。因此，基平面位错的存在
会影响双极器件长期运行的可靠性［１ １，１２］。【本研究
切入点】尽管对 ＳｉＣ 进行化学腐蚀后，在光学显微镜
下可以观察到基平面位错、基本螺位错的腐蚀坑的形
态，但化学腐蚀法无法确定这些位错的基本性质，也
无法确定基平面是否存在弯曲。【拟解决的关键问
题】本研究采用背反射和透射同步辐射白光形貌术观
察 ６Ｈ-ＳｉＣ 单晶中的基本螺位错和基平面弯曲。以
基本螺位错的应变场为基础，采用 Ｘ 射线迹线法模
拟和证实基本螺位错在同步辐射白光形貌像中的形

态。假设基平面存在球面弯曲的条件下，采用 Ｘ 射
线迹线法模拟衍射斑点的形状，并同形貌像进行对
比，确定晶体的基平面弯曲半径。

１ 材料与方法

１．１ 材料

  ６Ｈ-ＳｉＣ（０００１）单晶衬底材料，衬底直径 ５０.４
ｍｍ，厚度 ０.４ ｍｍ，生长于晶体材料国家重点实验
室，晶体生长过程见文献［１３］。

１．２ 方法

  采用背反射和透射同步辐射白光形貌术对单晶
中的结构缺陷进行观察，实验在北京同步辐射实验室

４Ｗ／１Ａ线束形貌站进行，实验过程中储存环电子能
量 ２．２ ＧｅＶ，束流 ８０～ １００ ｍＡ。同步辐射背反射白
光形貌术的衍射几何参考文献［１４］，采用对称 ０００ ３０
反射几何，入射束与晶体表面的夹角为 ８３°。同步辐
射透射白光形貌像成像过程中，（０００１）单晶表面与入
射线垂直，采用富士底片记录。

２ 结果与分析

２．１ 基本螺位错的实验观察

  采用同步辐射背反射白光形貌术对（０００１）单晶
衬底进行观察。根据布拉格方程计算出实验选择的

Ｘ射线波长为 １ ，样品与底片距离为 ２０ ｃｍ，光斑尺
寸为 １ ｍｍ×１ ｍｍ，由此可得 ＳｉＣ（０００１）单晶衬底

０００ ３０ 背反射同步辐射白光形貌像（图 １）。从该形
貌像中可以看到许多带有相同直径（大约 ２６～ ２８

μｍ）的白点，该白点实际上是基本螺位错的衍射形
貌。根据图 １ 中白点的分布，可以估算基本螺位错的
密度为 １．５６×１０４／ｃｍ２。

  图 １ ６Ｈ-ＳｉＣ（０００１）单晶衬底的同步辐射背反射白光形

貌像，衍射矢量为 ０００ ３０

  Ｆｉｇ．１ Ｂａｃｋ-ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ ｓｙｎｃｈｒｏｔｒｏｎ ｒａｄｉａｔｉｏｎ ｗｈｉｔｅ-ｂｅａｍ

ｔｏｐｏｇｒａｐｈ ｏｆ ６Ｈ-ＳｉＣ （０００１）ｓｕｂｓｔｒａｔｅ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ０００ ３０ ｒｅｆｌｅｃ-
ｔｉｏｎ

２．２ 基本螺位错形貌像的模拟

  采用 Ｘ 射线迹线法［１５］模拟基本螺位错的形貌

像，并与实验结果进行对比，由此判断图 １ 中的白点
是否对应于基本螺位错的形貌像。

  根据位错理论，沿 ｚ 轴延伸的纯螺位错，在位错

８５４ Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ.２２ Ｎｏ.５，Ｏｃｔｏｂｅｒ ２０１５



中心邻域产生的位移场可以用以下方程来描述：

  ｕｚ ＝（ｂ／２π）ｔａｎ－１（ｙ／ｘ）， （１）
其中 ｂ 为螺位错的 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量，对于 ６Ｈ-ＳｉＣ 的基
本螺位错，ｂ 即为 ６Ｈ-ＳｉＣ的晶格常数 ｃ；ｘ ，ｙ 为位错
中心邻域畸变区任一点的位置。根据方程（１），可以
推导出位错中心邻域发生形变后任一点（０００１）面法
线方向为

  ｎｘ（ｘ，ｙ，ｚ）＝ｂｙ／ｒ（ｂ ２ ＋ ４π２ｒ ２）１／２，

  ｎｙ（ｘ，ｙ，ｚ）＝－ｂｘ／ｒ（ｂ ２ ＋ ４π２ｒ ２）１／２，

  ｎｚ（ｘ，ｙ，ｚ）＝２πｒ／（ｂ ２ ＋ ４π２ｒ ２）１／２， （２）
其中 ｒ ＝（ｘ ２ ＋ｙ ２）１／２。

  为进行螺位错形貌像的模拟，将晶格畸变区划分
为若干大小相同的小立方体，假设所有的小立方体均
产生相同强度的衍射。类似地，将底片划分为若干面
积相等的小方块。然后根据发生衍射的束线轨迹将
所有小立方体产生衍射的 Ｘ 射线投射到记录底片
上，每一个小方块所接收到的射线总量即代表该区域
的衍射强度。如果样品面积内晶格不发生任何畸变，
则底片上记录到的强度将处处相等；而如果存在位
错，位错中心邻域晶格发生畸变，导致衍射面的取向
发生变化，则底片记录的衍射强度将呈现不均匀
分布。

  与其它晶体不同的是，ＳｉＣ 单晶中的螺位错具有
不同的柏格斯矢量（Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量），如 １ｃ，２ｃ，３ｃ 等。
为对比不同螺位错的形貌特征，我们模拟具有不同

Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量的螺位错的形貌像，模拟区域的面积为

１００μｍ×１００μｍ，结果如图 ２ 所示。从模拟像可以
看出：位错中心一定直径范围内的衍射强度为零，而
在零强度和背景强度的边界上存在高衍射强度环。
实际上，这是由于位错中心附近畸变区域衍射面形变
导致衍射线方向发生变化，引起衍射线聚集在环状区
域的结果。底片记录的形貌像实际上为位错的赝像，
零强度区并不代表位错的中心为空心。根据模拟结
果，经测量基本螺位错形貌模拟像中心白点的直径为

２８μｍ，而 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量为 ２ｃ 的螺位错，其中心白点
直径为 ３９μｍ。因此，位错的 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量越大，其
形貌像中心零强度区域的直径越大。经比较，图 ２ａ
的模拟结果与图 １ 的实验结果完全一致，图 １ 中的白
点均对应基本螺位错，即 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量最小的螺
位错。

２．３ 基平面弯曲的观察

  采用透射同步辐射白光形貌术对 ６Ｈ-ＳｉＣ 的单
晶质量进行评价。光源为同步辐射白光，采用透射

Ｌａｕｅ法成像，成像时样品与底片之间的距离为 １２
ｃｍ，（０００１）晶面面向并垂直于 Ｘ射线光源，底片与入

射束垂直。实验中入射光斑尺寸为 ６ ｍｍ×８ ｍｍ 的
长方形。对于完整晶体来说，根据衍射几何，所有由
衍射产生的 Ｌａｕｅ 斑点均应与入射光斑具有相同的
形状和尺寸。但图 ３ 中的情况并非如此，Ｌａｕｅ 斑点
发生严重变形；而且对不同的衍射，Ｌａｕｅ 斑点的变形
量并不完全相同，近似地看，所有斑点似乎沿着离开
中心斑点的方向拉伸。很显然由于衍射晶面发生弯
曲，导致衍射斑点发生上述形变现象。

  （ａ）Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量为 １ｃ 的螺位错；（ｂ）Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量为 ２ｃ 的

螺位错。

  （ａ）Ｂｕｒｇｅｒｓ ｖｅｃｔｏｒ １ｃ；（ｂ）Ｂｕｒｇｅｒｓ ｖｅｃｔｏｒ ２ｃ．

  图 ２ 具有不同 Ｂｕｒｇｅｒｓ 矢量的螺位错的形貌模拟像

  Ｆｉｇ．２ Ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｉｍａｇｅｓ ｏｆ ｓｃｒｅｗ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ Ｂｕｒｇｅｒｓ ｖｅｃｔｏｒｓ

  图 ３ ６Ｈ-ＳｉＣ（０００１）衬底的透射同步辐射透射白光形

貌像

  Ｆｉｇ．３ Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｓｙｎｃｈｒｏｔｒｏｎ ｒａｄｉａｔｉｏｎ ｗｈｉｔｅ-ｂｅａｍ

ｔｏｐｏｇｒａｐｈ ｏｆ ６Ｈ-ＳｉＣ （０００１）ｓｕｂｓｔｒａｔｅ

２．４ 衍射斑点形状的模拟

  ＳｉＣ 单晶的生长过程是在 ２１００℃以上高温下进
行。高温下 ＳｉＣ单晶的强度变低，由于温度场分布等
原因，热弹应力会使晶体产生塑性变形。由于晶体生
长是在圆筒形的坩埚中进行，热弹应力具有中心轴对
称性。根据 ＳｉＣ单晶生长温度场分布特点，可以初步
判断在热弹应力的作用下，６Ｈ-ＳｉＣ（０００１）晶面发生
球形弯曲，弯曲后（０００１）晶面为一凹面。

  单晶的基平面发生弯曲后，样品上每一点晶体学
坐标是位置的函数，这将导致每点的衍射几何各不相
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同，最终衍射斑点发生形变。为模拟基平面弯曲后衍
射斑点形状发生的变化，需要考察样品上各点晶体学
坐标系发生的变化，再根据衍射几何追踪衍射线的方
向，最后可模拟出衍射斑点的形状。为此，我们建立
正交坐标系 ｘｙｚ ，其中 ｘ 平行于ａ 轴，ｚ平行于ｃ 轴，ｙ
垂直于 ｘ，ｚ。

  以样品中心为坐标原点，如果基平面弯曲半径为

Ｒ ，则球心的坐标为（０，０，Ｒ ），样品任意一点（ｘ，ｙ，

０）的 ｃ 轴偏离［０００１］方向，对应（０００１）面的法线方向
在正交坐标系中用 （ｃｏｓα，ｃｏｓβ，ｃｏｓγ）来描述如下：

  ｃｏｓα＝ －ｘ
ｘ ２ ＋ｙ ２ ＋Ｒ槡 ２

，ｃｏｓβ＝
－ｙ

ｘ ２ ＋ｙ ２ ＋Ｒ槡 ２
，

ｃｏｓγ＝ Ｒ
ｘ ２ ＋ｙ ２ ＋Ｒ槡 ２

。 （３）

  从样品中心（０，０，０）到（ｘ，ｙ，０）点的方向矢量
为 （ｃｏｓδ，ｓｉｎδ，０），其中

  ｃｏｓδ＝ ｘ
ｘ ２ ＋ｙ槡 ２

，ｓｉｎδ＝ ｙ
ｘ ２ ＋ｙ槡 ２

。 （４）

  在基平面球形弯曲的情况下，样品上任一点（ｘ，

ｙ ，０）形变后用新坐标 ｘ′ｙ′ｚ′来描述，新坐标是老坐
标围绕 ｘｙ 平面内（ｓｉｎδ，－ ｃｏｓδ，０）方向矢量旋转而
成，新老坐标基矢变换关系如下

  

ｉ′

ｊ′
烄

烆

烌

烎ｋ′
＝

ｃｏｓ２δｃｏｓγ＋ ｓｉｎ２δ ｃｏｓδｓｉｎδｃｏｓγ－ ｃｏｓδｓｉｎδ ｃｏｓδｓｉｎγ

ｃｏｓδｓｉｎδｃｏｓγ－ ｃｏｓδｓｉｎδ ｃｏｓ２δ＋ ｓｉｎ２δｃｏｓγ ｓｉｎδｓｉｎγ

－ ｃｏｓδｓｉｎγ － ｓｉｎδｓｉｎγ ｃｏｓ

烄

烆

烌

烎γ
·

烄

烆

烌

烎

ｉ

ｊ

ｋ

。 （５）

  根据衍射几何，样品上任一点 ｈｋｌ 反射的衍射矢
量在底片上的投影可以表示为

  ｇ ｆ ＝ ｛（２ｈ
槡３ａ

＋ ｋ
槡３ａ
）（ｃｏｓ２δｃｏｓγ ＋ ｓｉｎ２δ）＋

ｋ
ａ
（ｓｉｎδｃｏｓδｃｏｓγ－ ｓｉｎδｃｏｓδ）－ ｌ

ｃ ｃｏｓδｓｉｎγ
｝ｉ ＋

｛（２ｈ
槡３ａ

＋ ｋ
槡３ａ
）（ｓｉｎδｃｏｓδｃｏｓγ－ ｓｉｎδｃｏｓδ）＋

ｋ
ａ
（ｃｏｓ２δ＋ ｓｉｎ２δｃｏｓγ）－ ｌ

ｃ ｓｉｎδｓｉｎγ
｝ｊ。 （６）

  因此，当样品与底片的距离确定后，通过 Ｘ 射线
迹线法，对任一点不同 ｈｋｌ 反射，其在底片上的位置
就可以确定，自然衍射斑点的位置也相应可以确定。

  在假设基平面弯曲半径分别为 １ ｍ，３ ｍ，５ ｍ 的
情况下，我们分别模拟（１，－１，－１）衍射斑点形状，结
果如图 ４ 所示。将上述模拟结果与图 ３ 的实验结果

相比较，发现基平面弯曲半径为 １ ｍ 时，两者很接
近。因此可以认为测试样品的基平面弯曲半径近似
为 １ ｍ。

  （ａ）基平面弯曲半径 １ ｍ；（ｂ）基平面弯曲半径 ３ ｍ；（ｃ）基

平面弯曲半径 ５ ｍ。

  （ａ）Ｂａｓａｌ ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄｉｎｇ ｒａｄｉｕｓ ｏｆ １ ｍ；（ｂ）Ｂａｓａｌ ｐｌａｎｅ

ｂｅｎｄｉｎｇ ｒａｄｉｕｓ ｏｆ ３ ｍ；（ｃ）Ｂａｓａｌ ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄｉｎｇ ｒａｄｉｕｓ ｏｆ ５ ｍ．

  图 ４ 采用 Ｘ射线迹线法模拟的（１，－１，－１）衍射斑点

模拟像

  Ｆｉｇ．４ Ｔｈｅ ｓｈａｐｅｓ ｏｆ （１，－ １，－ １）ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｂｅａｍｓ

ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｂｙ Ｘ-ｒａｙ ｔｒａｃｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄ

３ 结论

  采用同步辐射背反射白光形貌术检测 ６Ｈ-ＳｉＣ
（０００１）衬底的基本螺位错的分布和密度，发现基本螺
位错的形貌为圆形白点，直径为 ２６～２８μｍ。使用 Ｘ
射线迹线法模拟基本螺位错的形貌，模拟结果证实实
验观察到的圆形白点确实对应于基本螺位错，晶体中
基本螺位错的密度近似为 １．５６×１０４／ｃｍ２。采用同
步辐射透射白光形貌术研究 ６Ｈ-ＳｉＣ 单晶的基平面
弯曲，发现基平面弯曲发生后，衍射斑点发生畸变。
使用 Ｘ射线迹线法模拟不同弯曲半径下衍射斑点的
形状，发现当弯曲半径为 １ ｍ 时，模拟与实验结果符
合得比较好，这说明晶体的基平面弯曲比较严重。
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ｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｅｅｄｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｆｏｒ ｐｈｙｓｉｃａｌ ｖａｐｏｒ

ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｇｒｏｗｔｈ ｏｆ ４Ｈ-ＳｉＣ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ

ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｇｒｏｗｔｈ，２０１４，３８６：９-１５．
［１３］ Ｈｕ Ｘ Ｂ，Ｘｕ Ｘ Ｇ，Ｌｉ Ｘ Ｘ，ｅｔ ａｌ．Ｓｔａｃｋｉｎｇ ｆａｕｌｔｓ ｉｎ ＳｉＣ

ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒｏｗｎ ｂｙ ｓｐｏｎｔａｎｅｏｕｓ ｎｕｃｌｅａｔｉｏｎ ｓｕｂｌｉｍａｔｉｏｎ

ｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｇｒｏｗｔｈ，２００６，２９２（２）：

１９２-１９６．
［１４］ Ｈｕａｎｇ Ｘ Ｒ，Ｄｕｄｌｅｙ Ｍ，Ｖｅｔｔｅｒ Ｗ Ｍ，ｅｔ ａｌ．Ｄｉｒｅｃｔ ｅｖｉ-

ｄｅｎｃｅ ｏｆ ｍｉｃｒｏｐｉｐｅ-ｒｅｌａｔｅｄ ｐｕｒｅ ｓｕｐｅｒｓｃｒｅｗ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ

ｉｎ ＳｉＣ［Ｊ］．Ａｐｐｌｉｅｄ Ｐｈｙｓｉｃｓ Ｌｅｔｔｅｒｓ，１９９９，７４：３５３．
［１５］ Ｈｕａｎｇ Ｘ Ｒ，Ｄｕｄｌｅｙ Ｍ，Ｖｅｔｔｅｒ Ｗ Ｍ，ｅｔ ａｌ．Ｓｕｐｅｒｓｃｒｅｗ

ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｃｏｎｔｒａｓｔ ｏｎ ｓｙｎｃｈｒｏｔｒｏｎ ｗｈｉｔｅ-ｂｅａｍ ｔｏｐｏ-

ｇｒａｐｈｓ：Ａｎ ａｃｃｕｒａｔｅ ｄｅｓｃｒｉｐｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｄｉｒｅｃｔ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ

ｉｍａｇｅ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ，１９９９，３２
（３）：５１６-５２４．

（责任编辑：米慧芝）  
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