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Zn S晶体3C# ZH结构转变的
LA U E 衍射图中

“

奇异点
”

的标定
‘

高大超 刘维娜

(中国科学院长春物理研究所)

1 9 8 3年 4 月 7 日收到

摘 耍

在Z n S晶体 3C莽ZH 结构转变的X一射线
,

La 够 衍射分析中
,

为了解释一维无序造成的异常衍

射现象
,

本文推导了 L a u e 衍射图曲线晶带的 “奇异 点
”

计算公式
.

并应用此公式
,

计算了 Z n S

La 娜 衍射照片上数条晶带上的
“
奇异点

” ,

计算值与实验值完全吻合
。

另外
, 本文还对

“
奇异

点
”

的形成
、

特点
、

标定的意义以及计算公式适用范围进行了讨论
.

引 言

z n s 晶体是具有层状结构的半导体化合物
,

其结构中通常出现一维无序 的 排列
,

zn s在晶体生长和热处理过程中常可引入这种层错
红” ”

.

在z n s 晶体
.

3 c、 ZH 结构转变

的 L a u e
衍射图中

,

除了正常衍射斑点和弥散条纹之外
,

还出现一些形状和正常衍射斑

点不同的异常衍射斑点 (即所谓的
“
奇异点

” ,

如图4一 1 0)
.

为了确定基体发生 的 结

构变化
,

层错
、

新相的产生
,

以及结构转变的方向
,

就必须对
“
奇异点

”
进行标定

.

这

一标定的意义已经在〔2 〕工作中得以证实
。

“
奇异点

” 是由于特征x 一射线反射球与无序排列形成的密度较低的倒易点阵强度

分布空间部分相交所产生的
,

这一点文献〔3 〕已对Si c 晶体进行过讨论
,

并推导出直线

晶带
“
奇异点

” 的计算公式
。

我们在解释热处理后 z n s花样繁多的衍射图案时发现
, 只

计算直线晶带上的
“
奇异点

” ,

仍无法确定转变后的结构及方向
.

所以
,

我们 推 导 了

L a u e衍射图曲线晶带上
“
奇异点

”
的计算公式

,

并应用此公式对立方硫化锌的 (1 1 1)
、

(2 2动
、

(2 2 0) 晶面和六角硫化锌的 (0 0. 1)
、

(1 0. 0) 晶面上的 “

奇异点
” 进行了理论计算

,

结果和实驻值完全吻合
。

二
、

公式的推导

在层状错排晶体中
,

错排层相应于倒易空间的一个个杆状体
今’”’ .

这些杆状 体 沿

本文曾在1 9 82 年10 月召开的82 年全国晶体生长与材料学术会议上报告 (北京 )
,

有修改
,
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c *
方向通过 H 一 K 今 3 N 的倒易结点

,

而 H 一 K = 3N 的结点则不受影响
〔‘’。

在实际晶体

中
,

当特征x 一射线反射球和倒易杆相截时
,

在 l au
e
底片非正常衍射位置上便形成了

“
奇异点

”

川
.

为了说明
“
奇异点

” 的衍射几何
,

当x 一射线垂直 于 倒 易杆入射时
,

用衍射示意

图 1
、

2 表示之 , 当X 一射线平行于倒易杆入射时
,

用衍射示意图 3 表示之
。

由示意图

上倒易杆和特 征反射球之间简单的几何关系
,

可以推导出 L au
e
底片上

“
奇异点

”
的一

般计算公式
.

图 1
、

2 中O 是倒易点阵原点
, B是反射球心

,
A 是反射球与倒易杆相截点

,
C是A

在倒易平面上的投影点
,

c, 是c 在x 一射线射入射线上的投影点 (C和 cl 点可从几何关系
~ ~
争 ~ ~ 卜

D昨一求出 ) ;

体距离
,

影
。

B c 是衍射线在好 吐平面上的投影
, a 是 cl B与 C口 之间夹角 ,

X
、

Y是底片上斑点的直角坐标
,

Dl 是衍射斑点到晶体距离在峙

是底片到 晶

平面上的投

倒易杆 特征反射球

底片 C

图1 * X一射线垂直于倒易杆入射的衍射示意
-

一
》 ~

川

〕卜

图2苦 * X一射线垂直于倒易杆入射的衍射示 意 图
一只卜 州一 卜

图之一
一

倒易点阵及反射球在a

全
‘

萝平面

上的投影

F ig
.

i o n e o f th e d iffra et io n ske teh m a P s

w he n the X
一 ra y p e rp en d ie u la r to th e

之二
—

沿图1 中

面的断面

~

石万 线且垂直 于咭咭平

F ig
.

2 o n e o f tli e d iffr乙e tio n sk ete h rn a p ,

re e iP r o e a l r o d s
.

由图可知

w h

t五e

en the X
一ra y p e rPen d ie u飞a r to

r e eiPr o e a l
一

r o d ,
.

CI C = H (倒易晶面间距)

石入
~

一

牛 (A: 特征辐射波长 )
人

B C , = C , O * * * 一
1

几

朴 *

谷番*

例 易杆垂直纸面

此图上无法 表示 O点和X一射线入射方 向
,

但运用了厄瓦尔德作 图的几何关系
。

当X 一射线垂直于 (10
·

0) 入射时
, 一

二
_

瓦
、

夕
、 . ,

v
_
二

_ _
. _ _ _ _ _ ‘ . ‘ . _ .

C
I
O = (九 + 一石,

.

, 。 0 , 曰八书娜举直于 以 l “

9 )入盯盯
,

心

C , Q 二 (孙+

瓦) 了卜了
一

户

—
“ U :

多
其他情 况

,

亦可计算
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B C 二 亿H 名 + B C
, 2

e o r , 二

逃BA
Y

D
,

D
,

D

二 ta n y

_
训 1一 e o s Z护

C O SV0 5下

BC

刀C
,

里互处亘1
一

.

D

B C
,

( 1 )

又 ,.’ = ta n e = 一旦旦二
BC

,

CC , ~

—
. 上J ( 2 )

BC

卜x一D卜

公式 ( l )
、

( 2 ) 即为L a u e底片上

奇奇奇奇奇奇奇奇奇奇异点点

~~~ . ~ . . . 、, , ~~~

/
’’

\\\砂砂
人人厂厂厂
火火火

“
奇异点

” 的一般计算公式
.

当 x 一射线平行于倒易杆入射时
, “

奇异

点
” 的衍射几何简化成图 3

.

公式 (攀)
、

(2) 也

简化成
:

Y = -

也全
~ .

D = H
.

*
.

D
( 3 )

BA

X 二 0

A C = H (倒易面间距)

( 4 )

1
一
、

一一
一A一B

X 一
射线入射方向

图 3

F ig
.

3

X一射线平行于倒易杆入射的衍射示意图

T 五e d iffr a etio n sk ete li

X
一r a y Pa r a llel to the

o f t hem a P 0 1 1

re e iPr o e a l o d s。

其中
,

此时
,

公式 (3 )与文献〔3〕推导的一致
。

三
、

计算值与实验值比较

实验条件
: C u

靶
,

40 kV
,

所以连续谱线短波 限 礼
; 二 = 0

.

31 入
,

特征波长 孟‘ , =

1
.

5 4 0 5人
,
人
。 : = 1

.

5 4 4 3人
, 几畜= 1

.

5 4 18入
, 久。二 1

.

3 9 2 0 A
.

D = 3 7
mm

.

园准直光 管 婚二

0
.

5

~
,

底片直径
二
90 m m

。

L a u e 背射法
。

当
a 。 二 3

.

8 2 0人
, 。。 二 6

.

2 6 。入时
,

应用公式 (1 )
、

(2) 和 (3) 可以分别计算出六角硫化

锌 (0 o
·

1)和 (1 0
·

0) 晶面上
“
奇异点

” 的X
、

Y值
.

把计算值和实验值对照列于表 1 :

同理
,

当 a 。 = 5
.

4 06 人时
,

可计算出立方硫化锌 (1 1 1)
、

(2 2刃和 (2 2 0) 晶面上
“
奇异

点
”
的X

、
Y值

。

计算值和实验值比较列于表 2 ;
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单位 : m m

T a b le

表 1 六角Zn S 中 “
奇异点

”

计算值和实验值对照表

T h e e a leu la te d a n d e x Pe rim e n ta飞 d a ta o f t五e “A D S
”
in ZH

一
Z n S

.

一Y一妇U

K一一

一X一

.一Y一
K一2一

一X一

1一Y一
K一1一

一X一一Y一只只

犷��一.�|l

一X一

一值值
。

一氏验印算一计Q实E:een一�a一一n‘一

n乙一.一它一点(0一卜一异注一H一刹C一21一奇.一

一n一
一上zO一一带幻一一暴0一

�
.n一一几了

,

六乙一一面D一一)A一一一比
.

妞一一CT一

( 10
一

0 )面伪 0 .

不)晶带上 a奇异点
”

T五e “

A D S
”
in (h o

·

不) z o n e o f ( 1 0
·

0 )Pla n e

计算值
Ca l 。

实验值
E x P

.

( 1 0
.

0 )面 ( 3 1
一

忿) 晶带上 a 奇异点
”

计算值
C a l .

T h e “A D S
”
i刀 ( 5 1

·

王) 2

洲
e o f ( 1 0

·

o )Pl仙
e

实验值 2 3
.

} E x p
.

{ J ! } 1 ! 1

(1 0
0

0) 面 ( 3 2 味) 晶带上
“

奇异点 ”

T h e “A D S
”
in ( 3 2

·

乙) z o n e o f ( 1 0
·

0 ) P ;a n e

注 : 实验值数据来自照相底片

N o t e
:

T he e x Pe r i m e n t a l d at a
C O I 口e

拔
值

!
麟哼{
fr o m the Ph o t o g r a Phs

.

表 2 立方 Z n S中 “奇异点
”

计算值和实验值对照表 rn m

T a b le 2 T h e o a le u la t e d a n J e x P e r im e n ta l d a t a o f th e “A D S
"
in 3 C一Z n S

.

单位:

u n it 才 m m

l 兀二 { K 。 ,

} ‘ . 2 ’

!

默
:: :

。

;:: :;
; p : a n e

⋯纂⋯⋯⋯::
::⋯:::;⋯::

::⋯::
::⋯

、

⋯
德霖愿万{:、

p la n e

⋯募;⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯::
::⋯:

:;
-

霖{霖万i: ;
)

沁
e

吮
厂

暴⋯
一

〕可一{
一

下⋯⋯:
!:⋯::

::

f
注 , 1) 实验值数据来 自照相底片

,

2) 部分晶带用六角指标

No t e : l
。

T 五e e x P e r i也 e n ta l d a ta

2
.

U s in g 五e x a g o n a l in d e x

fro m t五e Ph o t o g ra p五5
.

I n 5 0 七区e Z O n e S
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一
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一
~
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一
, ~

思喊,

四
、

讨 论

表 1
、

2 表明
:
计算值和实验值吻合很好

,

从而确认了
“
奇异点

”
是层错的一种 X

射线衍射效应
; 也说明了前人

4 ’

关于倒易杆存在的假定是合理的
.

仔细观察本实验条件下摄取的数十张 l a
此 照片

,

可以看到
: “

奇异点
”
大部分迭

加 在弥散条纹之上
,

形状多数呈椭园形
,

并且长轴方向垂直于条纹方向 (见图 6 一 10 箭

头, 处) ; 少数与正常衍射斑点相似
,

近似园形 (见图 4
、

5 箭头、处 ) ; 还 有个 别
“
奇异点

”
形状呈

“月牙形
”
或

“

哑铃形
”

(见图 7
、

8 箭头今处 )
。

另外
, “

奇异点
”

图 4 立方Z n S (1 1 1) 晶面 L a u e 背射照片
,

晶

体沿 <1 1 1 >方向微孪晶化
,

照片呈伪六 次对称

Fig
.

4 3 e
一
Z n S (2 1 2 ) L a u e ba ek r e fle e t三o n

p ho to g t a p 五
,
t五e e ry sta l 皿二e r o tw in d ir e e tio n i。

(1 1 1 >
, the d iffr a etio n

,

p a tte r n , h a v e P se u d o -

six fo ! d sym m e t r y
.

图 6 立方 Z n S (2 2 0 ) 晶面 L a u e 背射照片
,

品体

沿 < 1 1 1>方 向微孪晶化
,

衍射花样呈伪二次对称

Fig
.

6 3 C
一

Z n S (2 2 0)L a u e ba e k r e fle e tio n p ho -

tbg r a p五
,
the er ysta l m ie r o tw in d i: e e tio n

15 < 1 1 1 )
,
th e d iffr a e tio n p a tte r n s ha ve

Ps e u d o
一
tw o fo ld sy m m etr y

.

图 5 六角 Z n S (0 0
·

1 )晶面 L a u e 背射照

片
,

晶体错排方向是 (0 0
·

1〕
Fig

.

5 ZH
一
Z n S (0 0

·

1 )L a u e b a e k r efle etio n

p 五o to g r a Ph
, the e : ys ta t d is o rd e r

d ir ee tio n 15 〔0 0
·

1〕
.

的黑度一般较强
,

但有时也较弱 (见图 6

箭头
一)
处和图 8 箭头K 。、处)

.

因为在 l
一

a ; e 照片上的
“

奇异点
”

和弥

散条纹均是层错的 衍 射 效 应
,

只不过前

者是特征反射球和倒易杆相截的产物
,

而

后者是连续反射球不断与倒易杆相截的产

物
,

所以 “
奇异点

” 必然迭加在弥散条纹

之上
。

我们认为
“
奇异点

” 的形状与倒易

杆和特征反射球的相对位置有关
. “

奇异

点
”

是特征反射球和倒易杆相截后在 Lau
e

底片上的投影
,

而正常衍射斑点是连续反

射球和倒易结点 (近似球形 ) 相 截 后 在

:
_

a u e
底片上的投影

.

一般概况下
,

二者的

投影是不 同的
.

尽管
“
奇异点

”
形状受方

法
、

晶体缺陷等因素影响很大
,

但在本文
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图 7 立方 z n s(2 而 晶面 碗
u 。 背射照片

,

晶体

沿 < 1 1 1 >方向微孪 晶化
,

花样伪二次对称

注 : 在原底片上
,

可 以清楚地看 出K 工盖
,
K Jf等点是

轮廓 清晰的二个椭园形斑点

F ig
.

7 3 c
一

z n s(2 2石L a u e ba ek r e fle e t三o n ph 。
-

to g r a Ph
,

th e e rys ta l tn ie r o tw in d ir e et io n

15 < 2 2 1) th e d iffr 已e tio n P a tter n s 五a v e

p se u d o
一
t w o fo ld sym m e try

.

N o te : In the

o r 呈g 呈n a l P五o to g r a Ph
,
it is e , e a r tha t the

图 s 六角Z n S (1 0
.

0 ) 晶面 L a u e
背射照片

,

错

排方 向是〔0 0
·

z〕
F i‘

.

5 ZH
一

Z n S (1 0
·

o )L a u e b a e k r e fle et io n ph o -

to g r a Ph
,
the diso r d e r d ir ee tio n 15〔0 0

·

i〕
.

N o te :

T h e sa m e n o te a s Fig
. 7 .

sp o t K
e t a l

.
a r o m a d e o f t w o e lliP

-

a1时
t几。 s Po ts

.

图 9

F; 9
. 9

晶面同图8
,

弥散条纹基本消失
,

但 “奇异

点
”

仍清晰可见

T h e sa皿 e e ry sta l p la n e a s Fig
.

s
, the

d iffu se s tr e a ek i红 9 te n d s to d isa PPe a r ,

bu t the
“

A D S
” a re e le a r

.

图 1 0 热处理后立方Z n S (1 11) 晶面 L a u e 背射照

片
,

晶体沿四 个 (1 1 1 )方向同时产生层错
,

微孪 晶和微 ZH 结构

F ig
.

l o T he L a u e ba e k r e fle e t三o n p ho to g r‘Ph

o f sC
一
Z n S (1 11 )a fte r he ‘t tr e a tm en t

,

the

s ta ek in g fa u lts
,
m ie r o tw in a n d ZH s tr u e -

t u r e a r e er ea ted a , o n g t he o ry sta l fo u r

< 1 1 1 > d ir e etio n s
.

采用的实验方法 (背射 Lau
“
法

,

园光栏等 ) 中
,

可看到大多数
“

奇异点
”
形状呈椭园

形
,

而只有少 数呈园形
,

在特殊情况下
,

特征反射球与倒易杆相切或近似相切时
, “

奇

异点
” 的形状呈

“月牙形
” 和 “哑铃形

” . “
奇异点

” 的黑度变化取决于特 征反射球与

倒易杆相截处的强度分布密度
,

而倒易杆的强度分布密度是晶体中一维无序的函数
,

所

以 , “
奇异点

” 强弱的变化反映了晶体中一维无序的程度和分布
,
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因为特征辐射大大强于连续辐射
,

所以在层错密度较低的情况下
,

卑侠弥孽条纹基

蒸薰鹭):;;{蒸羚举势)前面推导的
“
奇异点

”

计算公式适用于计算 x 一射线平行或垂直于例易杆入毅矽晶

体
.

当不满足上述条件时
,

可将晶体逐步 (每次转动几度) 转至满足上述条件攀滩攀
,

与此同时摄取 L a u e
照片并在照片上跟踪

“
奇异点

” 的位移
.

对位移后的 ‘
畜瘫舞黔进

行计算标定
,

可以证实位移前的
“
奇异点

” .

一般说来
,

实际晶体总有小的倾斜
,

因此曲线晶带上
“
奇异点” 的位置魔赓在晶带

有所变化
.

当 Lau
e
斑点具有对称性

,

可计算对称的
“
奇异点

”
取平均值加以修正 , 当

非对称时
,

可从正常斑点偏离的程度
,

适当加以修正
.
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