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半导体超晶格属性的高分辨率 X 射线衍射研究
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摘　要　详细阐述了低维半导体材料的 X射线衍射的动力学理论和运动学理论∙从高木-陶
平（T-T）方程出发�基于波动光学原理�推导出任意结构的多层膜的 X 射线衍射振幅的递推
关系式∙并编写 X 射线衍射的程序�分别用动力学和运动学衍射理论模型模拟了20层
GaAlAs／GaAs超晶格的 X射线衍射结果�得到超晶格样品的结构参量∙
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0　引言
　　低维半导体材料�如超晶格�由于其本身的
特殊性质�近年来受到人们的广泛关注1～5∙这些
材料的结构属性（厚度�应变�周期等）决定了用
这些材料制成器件的特性�如应变超晶格量子阱
激光器的发光特性�因而测量这些材料的结构属
性就成为一件很重要的工作∙X-射线衍射作为
探测晶体结构的有力方法�相对于原子力显微术
（AFM）和隧道扫描显微（STM）来说�有无须制
样�对样品无破坏性的优点�从而大量应用于超
晶格等低维半导体材料的结构探测中6～10∙本文
在总结前人研究的基础上�详细阐述了低维半导
体材料的 X射线衍射的动力学理论和运动学理
论�并分别模拟了20层 GaAl／GaAs 超晶格的 X
射线衍射结果�得到超晶格样品的结构参量∙
1　动力学衍射理论

在1962年�高木（Takagi）提出可以处理有
崎变的晶体中波动场的麦克斯韦方程的一阶近

似∙后来 Taupin独立提出了形式上与高木方程
组略有差异的方程组�已经证明这两种形式在物
理意上是等阶的∙一般称为 Takag-i Taupin（T-
T）方程∙通过将波场展开成傅里叶级数�并略去
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极化分量 P、位移场 D 对 x 的微分 dD／d x 和晶
格原子位移量对 x 的微分 d u／d x 等的二阶及高
阶项�得到 T-T 方程-关于入射波振幅 D0和衍射
波振幅 Dh 的耦合线形偏微分方程组∙T-T 方程
描述了两个波场在晶体介质中传播时的能量交

换�因而称为动力学理论∙T-T 方程的一般形式
为

i（λ／π）∂D0／∂s0＝ pχ－hDh

i（λ／π）∂Dh／∂sh＝ pχhD0－2βhDh （1）
式中�λ是 X射线波长�s0和 sh 分别为平行于入
射波矢 k0和衍射波矢 kh 的单位矢量�p 为偏振
因子�σ偏振时 p＝1�π偏振时 p＝cos（2θB）�βh
是与畸变量和衍射角偏离布喇格角有关的因子�
表达式为

βh＝（2k0h′＋h′2）／2K2 （2）
展开�得

βh＝θ－θB＋（ε⊥cos2（φ）＋ε∥sin2（φ））
·tanθB＋（ε⊥－ε∥）sin（φ）cos（φ） （3）

式中θB 是理想晶体布喇格衍射角�γ0（＝sin（θB
－●））是入射波的方向余弦�φ是方位角�ε⊥�ε∥
分别是垂直和水平方向的晶格常量相对变化量�
另外�χh、χ－h分别是倒易空间h点和（－ h）点的



电极化矢量�有
χh＝－ reλ2Fh／πV c （4）

式中�Vc是晶胞体积�Fh（＝F′h＋iF”h）理想晶体
的结构因子�re（＝2．81794×10－6nm）是电子的
经典半径�k0为 X 射线在晶体倒易空间入射波
矢�有

k0＝ K0＋χ0Kn／γ0 （5）
K（＝1／λ）为 X 射线在真空中的波矢�γ0＝χκn／
（k0－κ0）是入射 X 的射线的方向余弦下面将从
高木方程入手�推导多层超晶格的 X射线衍射方
程∙对于外延晶体结构�认为应变和组成在水平
方向一致�在垂直方向变化�即畸变量是垂直于
表面距离为 z 的函数�此时�有

∂／∂s0＝－γ0d／d z　∂／∂sh＝－γhd／d z （6）
γ0、γh 分别是入射 X 射线和衍射 X 射线的方向
余弦�此时�T-T 方程可以化简成一个简单的一
阶非线性非齐次微分方程

　i（ γ0｜γh｜／σ）dX／d z＝DX2＋2CX＋B （7）
式中

X＝ Dh／D0 ｜b｜为入射振幅和散射振幅的比
率�其它参量分别为

B＝ pFh／F′h�C＝－（π ｜b｜／λσ）βh�
D＝－ pF－h／F′h�σ＝（ reλ／V c）F′h
这里�结构因子 F－h相对于于倒戈矢-h 或

者衍射面（ hkl）而言∙使用 T-T 方程可以模拟摇
摆曲线和各向异性的强度等高线图∙方程（7）是
一个含复数的一阶偏微分方程�由于 D、C 和 B
是 z 的函数�不能直接用分离变量法求解∙如果
在 Z 方向上将畸变层分成若干个薄层�在每个薄
层内 D、C 和 B 是常量�则方程（7）可积分得到
递归解�即

X j＝ S jX j－1－i（B j＋C jX j－1）tan（ S jA j）
S j＋i（C j＋B jX j－1）tan（ S jA j） （8）

式中 X j ＝ X （ z j ）；S j ＝ C2j－B jDj；A j ＝σt j／
γ0｜γh｜．X j 表示经第 j 层反射后的反射振幅
比∙因而�如果知道第 j －1层的衍射振幅
X j－1�由式（8）可求出第 j 层的衍射振幅 X j∙式
（8）的递归从衬底（ j＝0）开始�到最上表面层（ j
＝n）结束∙如图1�衬底的解作为边界条件�在
方程（8）中�只要通过让厚度 t0等于无穷大7�可
得到衬底的衍射振幅为

X0＝－（C0± C20－B20）／B0 （9）

　图1　用于摇摆曲线模拟的层状结构示意图
　Fig．1　Layer schematics for rocking-curve simulation
方程（9）被用来处理层状近似和应变连续变化的
异质结质结超晶格样品∙当入射角小于布喇格
角时�式（9）取负号�当入射角大于布喇格角时�
式（9）取正号∙为了和实验摇摆曲线峰的展宽相
吻合�出于数学的考虑�衬底的动力学衍射图象
一般应该和一个近似高斯函数进行卷积8∙图2
是利用式（9）计算的 GaAs（004）摇摆曲线�考虑
到吸收�及消光深度的不同�因而曲线左右不对
称�这与完整晶体的动力学 X射线衍射理论得到
的曲线是一致的9∙

　　图2　GaAs（004）衬底厚度为∞时的 CuK al

动力学理论计算的衍射摇摆曲线

　　Fig．2　CuK al rocking-curve calculated from
GaAs（004）when substrate as ∞

2　运动学衍射理论
将外延层分成 M 个薄层�在每个薄层内采

用动力学衍射理论�然后对 M 个薄层及各层的
衍射振幅进行叠加求和�不考虑各薄层衍射间的
相互作用�而且衬底的衍射仍旧用动力学衍射理
论处理∙这种处理方法称为 X 射线的运动学衍
射理论�又称为半动力学衍射理论∙

对于薄层的 X 射线衍射�Zachariasen 和
Pinsker都做过详细论述�现在推导其解析式∙
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由前面的动力学微分公式（7）�化简
－idX／dZ＝X2－2ηX＋1 （10）

运动学近似意味着忽略多次反射效应�具体到上
式�即把 X2项忽略�直接求解可得
X z＝X0exp（－iηΖ）＋iexp（－iηZ）sin（ηZ）／η

（11）
式（11）即厚度为 Z的单晶的 X 射衍射振幅∙X0
为 Z＝0时振幅∙若将每个单层分成 M 个厚度
为 t 的薄层�共有 N 层�总的反射振幅为

XN＝iB ｜b｜∑N
j＝1aj

sin A jY j
Y j

exp（i（ A jY j＋φj））

（12）
式中

b＝γ0／γH；A＝ reλ｜FH｜t／V c ｜γ0γH｜
Y＝ ｜b｜πV cβh／reλ｜FH｜

式中 b 为非对称因子∙式中 aj 是与吸收有关的
系数�代表了第 j 层经过底 j＋1层直到单层表
面这段距离的吸收即

aj＝exp［－［（γ0＋｜γH｜）／2｜γ0γH｜］
　　 ∑M

k＝ j＋1μktk ］　　（ j＝1�2…�M－1）
μk＝λre（F″0＋F″h）／V c

φj＝2∑j－1
k＝1A kY k

μk 是第 k 层的吸收系数；φj 是与相位有关的系

数�表示第 j 层衍射与衬底衍射间的相位差∙对
于有 N 个周期�每个周期由 a�b 两层组成的结
构�衍射振幅为

EN＝i ｜γ0／γh｜exp（iβ）Fssin N（ A aY a

　　＋ A bY b）／sin（ A aY a＋ A bY b） （13）
式中β表示从衬底到表面的相位差

β＝（ N－1）（ A aY a＋ A bY b）＋ A aY a （14）
Fs 表示经一个周期后的衍射振幅

Fs＝sin A aY a／A a＋exp［－i（ A aY a＋ A bY b）
　　·sin A bY b／Y b ］ （15）

从式（15）可以看出�当
A aY a＋ A bY b＝ nπ---（ n＝±1�±2�…）

时�将出现一系列极大（主极大）�对应于超晶格
的0�±1�±2�…各级卫星衍射峰∙相邻两主极
大间的角距离为

Δθp＝λ｜γh｜／［（ ta＋ tb）sin2θB ］＝λ｜γh｜／
　　（ Tsin2θB ］ （16）

从式（16）可求出超晶格的周期厚度 T∙另外�由
函数 sin（ Nx）／sin（ x）的特点知�在相邻两主极

大间存在 N－1个极小�因而存在 N－2个次极
大（干涉峰）∙实验上把能否观察到超晶格的干
涉条纹做为超晶格质量评价的一个重要衡量标

准∙
　　相邻两干涉峰距离为

ΔθM ＝λ｜γh｜／［ N（ ta＋ tb）sin2θB ］
＝ λ｜γh｜

NTsin2θB （17）
因此�可求出超晶格的总厚度 NT∙由式（16）和
（17）�可得到超晶格的周期数

N＝Δθp／ΔθM

3　实验及分析
3∙1　运动学理论模拟（KS�Kinematics

Simulation）
样品描述：利用 MOCVD 连续生长20层

Al xGa1－ xAs／GaAs�衬底采用掺 Cr－的 GaAs�生
长面（100）偏（110）面两度∙每层生长厚度为
120mm∙

实验条件：衍射仪为 Philip 公司的 X′Pert
PW3040�x 射线波长：0�15406nm （CuK al）�功
率：40kV ∗40mA�入射半径：320mm�检测器：
PW3011（miniprop）采用ω－2θ连续扫描�步长：
0∙0001�每步停留时间：0∙30s�ω的扫描范围
0∙1828°�衍射面［004］�衍射半径：200mm．

由图3可以看出�模拟结果和实验结果吻合
的相当好∙对于实验结果（虚线）主卫星峰之间
的小峰不是很明显�所以外延层生长质量不是很
好�而模拟曲线中�我们可以清楚地看到在主卫
星峰之间的小峰的存在∙上面的模拟参量：厚度

图3　实验 （虚线）和运动学模拟 （实线）的20层
Al xGa1－ xAs／GaAs超晶格 GaAs（004）双晶高分辨
率 X 射线衍射

Fig．3　 High-Resolution X-ray diffraction fromAl xGa1－ x

As／GaAs superlattice of 20layers in GaAs（004）
vicinally�experiment data （ doshed line ） and
simulatedusing kinematical theory（line）
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t（GaAs）＝ t（Ga（ x）Al（1－ x）As）＝120nm�组分
x＝0．8�由于衬底有微小应变�以至于衬底峰与
（－1）阶卫星峰重合∙模拟的衬底的应变为
0∙000075�实验数据经过适当的比例调整�
AlGaAs层应变为0∙0125∙GaAs层的应变为0∙
3∙2　动力学理论模拟（DS�dynamic simulation）

对于上面的同一实验结果�下面用动力学理
论也进行了模拟�结果如图4所示∙

从图4可以看出�在衬底峰的左侧�动力学
实验曲线和模拟曲线的卫星峰位置能够很好的

吻合∙而在衬底峰的右侧�计算的卫星峰与实验
不能很好的吻合�这是由于以下原因造成的：1）
吸收和消光的影响�造成左右不对称∙2） 加上此
样品本身每层此较厚和生长厚度起伏∙3） 没有
考虑界面层或过度层的存在10∙对于上面的原
因�我们需要做更深入的研究∙
　　动力学理论模拟参量如下：模拟参量：t1
＝ t2＝120nm�x＝0．8∙模拟的衬底的应变为

图4　20层超晶格 Ga（ x）Al（1－ x）As 的 GaAs（004）双
晶高分辨率 X 射线衍射实验结果（虚线）和动力学
模拟（实线）结果

Fig．4　 High-Resolution x-ray dffraction from Al xGa1－ x

As／GaAs superlattice of 20layers in GaAs （004）
vicinally �experiment data （ doshed line ） and
simulatedusing dynamical theory （line）

0∙000075∙AlGaAs层应变为0∙0130�GaAs 层的
应变为0∙00014∙两种理论得到参量进行比较见
表一∙

表1　20层 Ga（ x）Al（1－ x）As／GaAs超晶的 X 射线衍射参量
x t（nm） AlGaAs应变 GaAs应变 衬底应变

设计值 0．38 120 - - -
动力学模拟值 0∙2 120 0∙013 0∙00014 0∙000075
运动学模拟值 0∙2 120 0∙0125 0 0∙000075

　　从两种理论模拟的结果来看�其误差很小∙
两种理论对应变都非常灵敏�尤其是动力学理论�
因而可以用来测定半导体外延结构的应变∙动力
学理论需要考虑的因素更多�多种因素还需要做
进一步的研究∙在要求不高的情况下�运动学理
论已经足够了∙
4　结论

本文给出超晶格的 X 射线衍射的两种理论-

动力学和运动学理论∙分别利用两种理论模拟了
20层 GaAlAs／GaAs超晶格的 X 射线衍射实验结
果�运动学理论计算的结果与实验吻合的相当
好�从而得到样品的结构参量�如每层厚度和应变∙
动力学理论计算的结果与实验结果有微小的差

异�这是由于动力学理论对于计算参量比较灵敏�
而本文考虑的因素因过少造成的∙对于此缺陷�
还需要进一步完善∙
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Abstract　X-ray diffraction dynamical theory and kinematical theory for low-dimension sem-i conductor
hetero-epitaxy materials are explicated particularly．Originated from Takag-i Taupin equation and based
waved-optics theory�the recursion formulate of reflection amplitude for arbitrary structure mult-i layer are
obtained．Originating from X-ray dynamic theory and ignoring the effects of mult-i reflection�the general
formulate of X-ray kinematical theory are obtained．A computer program was written using above theory to
calculating X-ray diffraction from 20-layers GaAlAs／GaAs superlattice．The experiment data is simulated
using dynamical and kinamical theory respectively to get the structure parameters of the sample�such as
thickness�strain and composition．
Keywords　 X-ray diffraction�Low-dimension sem-i conductor；Superlattice；Strain�Dynamical theory；
kinematical theory；Computer simulation
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