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前   言

《硅集成电路工艺基础》一书是为微电子专业本科生所编写的、内容涉及硅集成电路制造

工艺的教材 ,也可作为从事集成电路研发和生产的科技人员的参考书。本书是根据作者多年

教学经验并结合当今集成电路制造中新技术及新工艺编写而成的。全书取材兼顾了基础知识

和集成电路工艺技术的最新发展 ,在以集成电路制造工艺的物理基础和基本原理作为重点的

同时 ,还注重介绍最新发展起来的包括铜互连在内的多种新工艺、新技术。

本书系统讲述了硅集成电路制造中的单项工艺 ,内容主要包括硅的晶体结构、氧化、扩散、

离子注入、物理气相淀积、化学气相淀积、外延、光刻与刻蚀、金属化与多层互连 ,最后介绍了

CMOS集成电路、双极集成电路以及 BiCMOS 集成电路的工艺集成。此外 , 对新工艺、新技

术、集成电路工艺技术的发展趋势以及新结构器件对集成电路制造工艺提出的新要求等方面

也作了介绍。近年来 ,集成电路工艺技术的发展非常迅猛 ,日新月异 ,作为教科书不可能囊括

全部的新工艺、新技术。本书在着重阐述集成电路工艺的基本原理的基础上 ,尽可能完整地介

绍了集成电路工艺及其最新技术的各个方面 ,同时还兼顾了部分集成电路发展早期的工艺如

蒸发 ,其目的是为了对集成电路工艺及其发展作一个比较全面的介绍。

集成电路发展至今已进入甚大规模 ( ULSI) ,但是大部分的单项工艺与集成电路的集成度

没有直接的关系 ,而本书中介绍的工艺集成和金属化中的大部分内容则主要是面向 ULSI 的。

特别感谢武国英教授 ,武国英教授不辞辛苦审阅了全书 ,对原稿提出了很多宝贵的修改意

见。孙雷博士、杜刚博士参与了本书部分章节的编写工作 ,并协助进行了文字整理工作。刘晓

彦博士、杨胜齐博士、王漪博士在本书编写过程中给予了许多帮助。罗文哲博士和贾霖博士帮

助收集了许多资料。赵宝瑛教授、张天义教授在本书的编写过程中也给予了支持和帮助。翟
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第一章  硅的晶体结构

自然界中的固态物质 ,简称为固体 ,可分为晶体和非晶体两大类。晶体类包括单晶体和多

晶体。晶体和非晶体在物理性质、内部结构等方面都存在着明显的差别。

集成电路和各种半导体器件制造中所用的材料 ,目前主要是硅、锗和砷化镓等单晶体 ,其

中又以硅为最多。硅器件占世界上出售的所有半导体器件的 90%以上 ,所以本章只讲述硅晶

体的有关特点
[ 1 ]
。

1 .1  硅晶体结构的特点

1 .1 .1  晶胞

晶体的重要特点是组成晶体的原子、分子、离子是按一定规则周期排列着。任一晶体都可

以看成是由质点 (原子、分子、离子 )在三维空间中按一定规则作周期重复性排列所构成的。晶

体的这种周期性结构称为晶体格子 ,简称为晶格。立方晶系的简单立方、体心立方和面心立方

晶格如图 1 .1 所示。如果整个晶体是由单一的晶格连续组成 ,就称这种晶体为单晶体。如果

一个晶体是由相同结构的很多小晶粒无规则地堆积而成 ,称为多晶体。

图 1 .1  三种立方晶体原胞

图 1 .2 示意地表示硅晶体中原子排列情况。图中的立方体是反映硅晶体中原子排列基本

特点的一个单元 ,整个晶体可以看成是由这个单元沿立方体三个边的方向周期重复排列构成。

这个单元不是最小的周期性重复单元 ,但是它能反映出晶体结构的立方对称性 ,因而在讨论晶

体结构中常被采用。这种能够最大限度地反映晶体对称性质的最小单元 ,称为晶胞 ,图 1 .2 所

示的就是硅的晶胞。

在图 1 .1 所示的面心立方单元中心到顶角引八条对角线 ,在其中不相邻的四条中点各加

一个原子 ,所得到的就是硅的晶胞结构 ,由这个晶胞所表示的晶格称为金刚石结构。金刚石、

硅、锗具有相同的晶格结构 ,但它们的晶胞边长 a 不同。通过 X 射线结构分析 ,已确定在

300K时 ,硅的晶格常数 a = 5 .4305�!,锗的晶格常数 a = 5 .6463�!。

1



图 1 .2  金刚石结构的立方晶胞

1 .1 .2  原子密度

知道了晶格常数 ,就可以计算出硅晶体中的原子密度。先由图 1 .2 所示的立方体来分析

一下每个晶胞中所含的原子数。因为晶格中相邻的晶胞都是邻面重合的 ,因此 ,顶角上虽然共

有 8 个原子 ,但每个原子都是属于 8 个晶胞所有。面心上共有 6 个原子 ,但每个原子都是属于

2 个晶胞所有。只有位于内部对角线上的 4 个原子不在邻面上 ,完全属于该晶胞所有。所以

实际上每个晶胞所含的原子数是 8。晶胞体积为 a
3

,每个原子所占的空间体积就为 a
3
/ 8 ,

所以硅晶体中的原子密度就为 8/ a
3

= 5× 10
22

/ cm
3
。对锗晶体来说 ,其原子密度为 4 .42×

10
22

/ cm
3
。

1 .1 .3  共价四面体

由图 1 .2 还可以看出 ,处在立方体顶角和面心的原子 ,它们构成一套面心立方格子 ,处在

体对角线上的原子也构成一套面心立方格子。因此可以认为硅晶体是由两套面心立方格子沿

体对角线位移四分之一长度套构而成的。

图 1 .3  四面体结构示意图

硅晶体虽然是由同一种化学元素硅组成 ,但其晶

格原子所处的环境不同 , 在几何位置上是不等价的。

仔细考查一下图 1 .2 就会发现 ,两套面心立方格子的

原子 ,它们近邻都有 4 个原子 ,这 4 个原子在空间的取

向方位 ,对同一套面心立方上的原子是相同的 ,而对于

不同套面心立方则是不同的。这说明硅晶体的晶格为

复式晶格 ,因为晶格中有两种不等价原子。

在硅晶体中虽然不等价原子的环境不完全相同 ,

但任一原子都有 4 个最近邻的原子 ,它们处于正四面

体的顶点上 ,如图 1 .3 所示。这是由于共价键的性质

所决定的 ,因为硅是周期表中第Ⅳ族元素 ,每个原子最

外层轨道上有 4 个价电子 ,在形成晶体时 ,可以同 4 个近邻原子共有电子对 ,形成 4 个共价键。

一个原子在正四面体的中心 ,另外 4 个同它共价的原子在正四面体的 4 个顶角上 ,这种四面体

2
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也称共价四面体。按这种规律分布的键 ,称为四面体的键。键之间的夹角为 109°28′。同时也

可求出最小原子间距 ,即正四面体中心原子到顶角原子的距离 ,也就是晶胞体对角线线长的四

分之一。如果以晶格常数 a来表示这个距离 ,那么最小原子间距就为 3 a/ 4。

1 .1 .4  晶体内部的空隙

金刚石结构的另一个特点是内部存在着相当大的“空隙”。正因如此 ,某些半径较小的原

子 ,不但能存在于体内 ,而且在体内还能比较容易地运动 ,我们通过简单地计算就可以看到这

一点。如果把每个原子都看成是一个个硬球 ,这样就可以根据硬球的半径计算出所有硬球 (原

子 )所占晶体体积的百分比 ,即所谓“空间利用率”。晶体中最小的原子间距的二分之一定义为

硬球半径 ,我们可直接求出硅原子 (硬球 )的半径 rSi = 3 a/ 8≈1 .17�!。

硬球的半径也称为共价半径 , 是金刚石结构特有的一个结构参数。球的体积为 4πr
3
Si/ 3 ,

每个硅原子在晶体内所占的空间体积为 a3/ 8 ,所以空间利用率等于

4πr
3
Si/ 3

a
3
/ 8
≈ 34%

可见硅晶体内大部分是“空”的。另外 ,由图 1 .2 中也可看出 ,在面心立方单元中心到顶角的八

条对角线中 ,只有四条对角线的中点放有原子 ,而另外四条对角线的中点附近就对应有较大的

空隙。正因如此 ,一些间隙杂质能很容易地在晶体内运动并存在于体内 ,同时对替位杂质的扩

散运动也提供了足够的条件。

1 .2  晶向、晶面和堆积模型

硅晶体中不同晶向和晶面上的原子排列情况是不相同的 ,不同的排列对器件的制造有着

重要的影响。本节主要讲述晶面、晶向以及晶体的堆积模型。

1 .2 .1  晶向

对于任何一种晶体来说 ,晶格中的原子总可以被看作是处在一系列方向相同的平行直线

系上 ,这种直线系称为晶列。而同一晶体中存在许多取向不同的晶列 ,在不同取向的晶列上原

子排列情况一般是不同的。晶体的许多性质都与晶列方向有关 ,所以 ,实际工作中就要求对不

同晶列方向有所标记。通常用“晶向”来表示一族晶列所指的方向。

金刚石结构是由两个面心立方晶格套构而成的 ,面心立方晶格属于立方晶系 ,对于立方晶

系实际上都是以简单立方晶格为基础 ,也可以说是以晶胞为基础来标志晶向的。

我们以简单立方晶格原胞的三个边作为基矢 x , y , z ,并以任一格点作为原点 ,则其他所

有格点的位置可由矢量

L = l1 x + l2 y + l3 z ( 1 .1)

给出 ,其中 l1 , l2 , l3 为任意整数。而任何一个晶列的方向可由连接晶列中相邻格点的矢量

A = m1 x + m2 y + m3 z ( 1 .2)

的方向来标记 ,其中 m1 , m2 , m3 必为互质的整数。若 m1 , m2 , m3 不为互质 ,那么这两个格

点之间一定还包含有格点。对于任何一个确定的晶格来说 , x , y , z 是确定的 ,实际上只用这

三个互质的整数 m1 , m2 , m3 来标记晶向 ,一般写作 [ m1 , m2 , m3 ] ,称为晶向指数。
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如图 1 .4 所示 ,以这个简单立方晶格原胞共顶点 O 的三个边为矢量 x , y , z , OA 为连接

晶列中相邻格点的矢量 ,它在 x , y , z 方向上的分量相等 ,都等于 a ,所以 m1 = m2 = m3 = 1 ,则

这个晶列的晶向指数就为 [111 ]。实际上它就是体对角线的方向 ,共有八个等价的方向 ,可以

用尖括号〈111〉来概括表示这些等价方向。对于〈110〉和〈100〉晶向可作类似的分析。

图 1 �.4  晶向的表示法 图 1 h.5  硅的常用晶向上的原子分布

  硅晶体的不同晶向上 ,原子排列的情况是不相同的 ,仔细分析图 1 .2 晶格结构 ,就可以得

到各个晶向上原子分布情况。图 1 .5 给出了几个主要晶向上的分布情况 ,我们可以很容易计

算出这几个晶向上单位长度内的原子数目 , 即原子线密度 ,〈110〉方向上的原子线密度最大。

各方向上的原子线密度值如下 :

〈100〉:
2×

1
2

a
=

1
a

( 1 .3)

〈110〉:
2×

1
2

+ 1

2 a
=

2

2 a
≈

1 .41
a

( 1 .4)

〈111〉:
1 + 2×

1
2

3 a
=

2

3 a
≈

1 .15
a

( 1 .5)

1 .2 .2  晶面

晶格中的所有原子不但可以看作是处于一系列方向相同的平行直线上 ,而且也可以看作

是处于一系列彼此平行的平面系上 ,这种平面系称为晶面。通过任何一个晶列都存在许多取

向不同的晶面 ,不同晶面上的原子排列情况一般是不相同的 ,因此 ,也应该对不同晶面作出标

记。可以用相邻的两个平行晶面在矢量 x , y , z 上的截距来标记 , 它们总可以表示为 x/ h1 ,

y/ h2 , z/ h3。 h1 , h2 , h3 为整数或负整数。因为在任意两个格点之间所通过的平行晶面总是

整数个 ,可以证明 h1 , h2 , h3 是互质的。通常就用 h1 , h2 , h3 标记晶面 ,记作 ( h1 , h2 , h3 ) ,并

称它们为晶面指数 (或米勒指数 )。对于立方晶格 ,不难看出图 1 .6 中阴影所表示的晶面分别

为 (100 ) , (110 )和 ( 111)晶面。例如 ,对 ( 111 )晶面 ,即阴影所示的平面 ,不但与通过原点 O 的

一个晶面平行 ,而且在 x , y , z 轴上截距 a 也是相等的 ,所以 h1 = h2 = h3 = 1 ,在互质的条件

下 ,这个晶面就为 ( 111)晶面。同时还可以看到〈111〉晶向是垂直于 ( 111)晶面的。由于晶格的
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对称性 ,有些晶面是彼此等效的 ,例如 (100 ) , ( 010 )等六种晶面等效 ,通常用花括号表示{100}

该晶面族。

图 1 .6  立方晶系的几种主要晶面

硅晶体不同晶面上的原子分布情况是不同的 ,图 1 .7 所示的是几个主要晶面上原子分布

情况。我们可以计算出这几个晶面上单位面积的原子数 ,即面密度。在 ( 100)晶面上 ,每个晶

胞里 ,位于晶面角上的每个原子是属于四个相邻晶胞的 ( 100 )晶面所共有 ,而位于面心上的原

子为一个晶胞的 (100 )晶面所有 ,所以在面积为 a2 的 ( 100)晶面上 ,其原子数为

(100 ) :
1 + 4×

1
4

a
2 =

2
a

2 ( 1 .6)

图 1 .7  硅的常用晶面上的原子分布 5



  在 (111 )晶面上的每个晶胞里 ,位于角上的每个原子为四个相邻晶胞的 (111 )晶面所共有 ,

而位于晶面边上的每个原子为二个相邻晶胞的 (111 )晶面所共有 ,只有面内的两个原子才是该

晶面独有的 ,那么 ,在面积为 a
2
的 ( 111)晶面上 ,其原子数为

(111 ) :
4×

1
4

+ 2×
1
2

+ 2

3
2

a× 2 a

=
4

3 a2
≈

2 .30
a

2 ( 1 .7)

  在 (110 )晶面上的每个晶胞里 ,位于角上的每个原子为四个相邻晶胞的 (110 )晶面所共有 ,

位于晶面边上的每个原子为二个相邻晶胞的 (110 )晶面所共有 ,只有面内的两个原子才是该晶

面独有的。这样 ,在面积为 a2 的 (110 )晶面上 ,原子数为

(110 ) :
2 + 4×

1
4

+ 2×
1
2

2 a× a
=

4

2 a
2 ≈

2 .83
a

2 ( 1 .8)

  通过上面的简单计算可以看到 , ( 110)面上的原子密度最大 ,但原子分布是不均匀的。

1 .2 .3  堆积模型图

硅晶体结构是金刚石型的 ,我们知道金刚石结构可由两套面心立方结构套构而成 ,面心立

方晶格又称为立方密排晶格 ,我们先来讨论面心立方晶格的堆积模型。在平面上最紧密的排

列方式如图 1 .8( a)所示 ,由图可以看出每个刚球 (我们把每个粒子看作为一个刚球 )的周围均

匀对称地分布有六个球 ,每三个相切球的中心形成一个间隙 ,每个球周围有六个这样的间隙 ,

这就是平面上最紧密的排列情况。第一层球的每个球体用A表示 ,每个球周围的六个间隙 ,分

别用 B和 C表示 , B和 C是相间分布的。

图 1 .8  密堆积模型
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  我们来分析一下密排面与密排面之间是如何堆积的。第一层按密排面排好之后 ,第二层

要在第一层上面排列 ,不论怎样排列 ,首先要保证第二层本身是密排面。如果把第二层的每个

球放到第一层相间的空隙 B的正上方 ,那么就保证了第二层本身是密排面 ,如图 1 .8 ( b)所示。

第二层的每一个球不但与本层六个球相切 ,而且还与第一层的三个球相切 ,同时 ,第二层中的

每个球周围同样也有六个间隙 ,而且其中三个不相邻的间隙刚好在第一层球的球心正上方。

我们用 B 表示放在第一层空隙 B上方的第二层球的每个球体。

下面再来看看第三层的排列情况。第三层在保证本层是密排面的前提下 ,与第二层之间

有两种堆积方式。其一 ,我们可以把第三层球放到第二层三个相间的空隙上 ,并且使第三层的

球恰好在第一层球的正上方 ,即在 A的正上方。在这样的放法中 ,第二层的每个球周围的三

个相间空隙同时被上下两层球占据 ,按这种放法的第三层球的每个球体也用A来表示。如果

我们以第一层的球心所在平面为坐标平面 ,那么第三层和第一层所对应的球心在这个坐标平

面上的位置完全一致。如此每两层为一组不断地堆积下去 ,这样的堆积方式可用⋯ABAB⋯

表示 ,我们称这种堆积为六角密积 ,如图 1 .8 ( c)所示 ,图中的 A 球用粗实线画出 ,表示第一层

和第三层球是重合的。这是第三层的第一种堆积方式。

第二种堆积方式同样是把第三层球放到第二层相间的空隙上 ,但不在第一层球的正上方 ,

而是放在第一层的空隙 C 的正上方。如果以第二层上的某个球为中心 ,这个球周围的六个空

隙中的三个相间空隙是被第一层球由下面占据 ,另外三个相间空隙被第三层球由上面占据 ,如

图 1 .8( d)所示。图中第一层和第二层球均用细实线表示 ,而第三层球用虚线表示。在这种放

法中 ,第三层球的每个球体实际上是在第一层间隙 C 的正上方 ,我们用 C 表示放在第一层空

隙 C 正上方的第三层球的每个球体。那么各密排面之间的堆积次序就为⋯ABCABC⋯ ,我们

称这种堆积为立方密积。

不论是六角密积 ,还是立方密积 ,每一个球在同一层内与六个球相切 ,另外还分别同上层

三个球和下层三个球相切。所以每个球最近邻的球数是 12 ,即配位数是 12 ,这是晶体结构中

的最大配位数值。

图 1 .9 所示的是面心立方晶格中原子的分布情况。图中通过 A层的 ( 111 )面只画出一个

原子 , 通过 B 层和 C 层的 ( 111 )面各画出 6 个原子。仔细观察就会发现 , 面心立方晶格的

(111 )面是密排面。因而整个晶体就可以看成是由许多密排面沿 [ 111]方向堆积而成的。

图 1 �.9  面心立方中的原子排列 图 1 �.10  ABC结构示意图

  下面来分析面心立方的 ( 111)面之间的堆积情况。如果把图 1 .9 中 A层的那个原子、B 层
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中处于面心上的三个原子和 C层上的六个原子画成立体排列形式 ,则形成如图 1 .10 所示的

结构。仔细分析就可以看出 ,各层密排面之间的堆积情况同立方密堆积结构是一样的。所以

面心立方晶体结构是立方密堆积 , ( 111)面是密排面。

1 .2 .4  双层密排面

金刚石晶格是由两套面心立方晶格套构而成 ,所以它的{111}晶面也是原子密排面。如果

图 1 .11  双层密排面结构示意图

把图 1 .9 中各原子沿体对角线平移体对角线线长的 1/ 4

距离 ,刚好是由晶胞内所组成的面心立方原子所在的位

置。设晶胞内原子所组成的面心立方晶格的{111}面之

间堆积次序为 A′, B′, C′,那么 ,硅晶体原子密排面之间的

堆积次序就为⋯AA′BB′CC′⋯。所以 ,硅晶体的密排面都

是双层的 ,如图 1 .11 所示。通过简单计算可知 ,各双层

密排面的面内距离为 3 a/ 12 ,各双层密排面之间的距离

为 3 a/ 4。双层原子密排面的一个重要特点是 :在晶面内

原子结合力强 ,晶面与晶面之间的距离较大 , 结合薄弱。

由图 1 .11 可以看到 ,在双层密排面内 ,每层原子都有三个共价键与另一层相结合 ,所以双层密

排面内结合很强。而在两个双层面之间 ,间距很大 ,而且共价键稀少 ,平均两个原子才有一个

共价键 ,致使双层密排面之间结合脆弱。金刚石晶格的晶面 ,因有这样的特点而具有以下性

质 :

(1 ) 由于{111}双层密排面本身结合牢固 ,而双层密排面之间相互间结合脆弱 ,在外力作

用下 ,晶体很容易沿着{111}晶面劈裂。晶体中这种易劈裂的晶面称为晶体的解理面。

(2 ) 由于{111}双层密排面结合牢固 ,化学腐蚀就比较困难和缓慢 ,所以腐蚀后容易暴露

在表面上。

(3 ) 因{111}双层密排面之间距离很大 ,结合弱 ,晶格缺陷容易在这里形成和扩展。

(4 ) {111}双层密排面结合牢固 ,表明这样的晶面能量低。由于这个原因 ,在晶体生长中

有一种使晶体表面为{111}晶面的趋势。

1 .3  硅晶体中的缺陷

随着集成电路的发展 ,无位错单晶已经成为基本材料 ,但是在集成电路制造过程中必然会

引进缺陷 ,使得原来没有缺陷的硅片结构变得不完整
[ 2 ]
。因此 , 了解缺陷的产生及对器件参

数的影响也就显得十分重要。晶体中主要有以下几种缺陷 :①点缺陷 ,②线缺陷 ,③面缺陷 ,

④体缺陷
[ 3～4 ]
。

1 .3 .1  点缺陷

点缺陷在各个方向上都没有延伸 ,主要包括以下几种 :自间隙原子、空位、肖特基缺陷、弗

仑克尔缺陷和外来原子 (替位式或间隙式 )等 , 如图 1 .12 所示。自间隙原子和空位是本征缺

陷 ,只要温度不是绝对零度时 ,就会出现本征缺陷。点缺陷在扩散和氧化的动力学中很重要 ,

许多杂质的扩散依赖于缺陷浓度 ,硅的氧化速率也是如此。
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图 1 .12  晶格中的点缺陷和类型

  自间隙原子  自间隙原子是晶体中最简单的点缺陷 ,是指存在于硅晶格间隙中的硅原子。

我们知道在室温下 ,晶格上的原子热振动平均能量仅是 0 .026eV ,即使是在 2000K 的高温下

也只有 0 .17eV。对密堆积的晶体来说 ,格点位置上的原子要跑到间隙中大约需要几个电子伏

的能量 (约 4 .5eV) ,所以晶格原子靠热振动或辐射所得到的平均能量是很难离开格点位置。

但是 ,晶格振动的能量存在涨落 ,因而晶体中仍会有少量的原子能获得足够的能量 ,离开正常

格点位置进入间隙之中。表面的原子也可能进入附近的晶格间隙 ,成为自间隙原子。另外 ,对

于具有金刚石型结构的硅晶体来说 ,因为从中心到顶角的八条对角线中 ,只有四条的中点有原

子 ,其余四条没有 ,这样就提供了容纳间隙原子的较大空间。因此对硅晶体来说 , 自间隙原子

的形成和迁移所需要的激活能也就比较小。根据理论分析 ,在热平衡情况下 , 间隙原子的密

度 ni 为

ni = N i e
- E

i
/ k T

( 1 .9)

其中 N i 代表单位体积内的间隙数目 , Ei 为晶体内形成一个间隙原子所需要的激活能。一般

为几个电子伏。

空位  当晶格上的硅原子进入间隙 ,形成自间隙原子的同时 ,它们原来的晶格位子上就无

原子占据 ,是空格点 ,即为空位。晶格位置上的原子可以从晶格热振动的涨落中获得足够能

量 ,离开原位置 ,进入间隙或跑到晶体表面 ,在原位置形成空位。如果一个晶格正常位置上的

原子跑到表面 ,在体内产生一个晶格空位 ,这种缺陷称为肖特基缺陷。如果一个晶格原子进入

间隙并产生一个空位 ,间隙原子和空位是同时产生的 ,这种缺陷称为弗仑克尔缺陷。空位的多

少与温度有着密切的关系 ,在热平衡情况下 ,空位密度与温度关系如下 :

nv = N v e
- E

v
/ kT

(1 .10)

其中 N v 为单位体积内的格点数目 (硅为 5×1022 cm - 3 ) , Ev 为形成一个空位所需要的激活

能 ,对硅材料来说为 2 .6eV 量级 , k 为玻尔�曼常数。产生肖特基缺陷所需要的能量约为 2 .

79eV ,如果取激活能为 2 .8eV,则在 1700K 时的平衡肖特基缺陷浓度为 3×1014 cm - 3数量级。

实际晶体中的空位浓度与热力学平衡浓度不同 ,这是因为晶体中在高温下形成的大量空

位来不及依靠扩散方式运动到晶体表面 ,就被“冻结”在体内 ,使实际浓度大于平衡浓度。另

外 ,因空位可以与许多杂质原子形成复合体 ,这又会使实际浓度低于平衡浓度。

晶体中的空位有很高的迁移能力 ,它们可以形成空位对或者空位团 ,其迁移激活能一般为
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1eV左右。空位和间隙原子的产生都密切依赖于晶体温度 ,因此通常把空位和间隙原子称为热

缺陷。硅晶体中的每个原子与四个最近邻的原子形成共价键 ,当空位形成时 ,四个共价键被断

开 ,自由电子很容易与断开的键配对 ,形成能量较低的杂化键 ,所以晶体中的空位起受主作用。

外来原子  在晶体生长、加工和集成电路制造等过程中 ,不可避免要玷污一些杂质 ,一般

称为外来原子。这些杂质可以占据晶格的正常位置 ,也可能存在于间隙之中。外来原子破坏

了晶格的完整性 ,引起点阵的畸变 ,对晶体的电学性质产生重要影响 ,在下一节中将具体讨论

这方面的问题。

1 .3 .2  线缺陷

线缺陷只在某一方向上延伸 ,在延伸方向的尺寸很大 ,在另外两个方向的尺寸很小。位错

是晶体中常见的线缺陷 ,它可以通过范性形变产生。在位错附近 ,原子排列偏离了严格的周期

性 ,相对位置发生错乱 ,位错一般可分为刃位错和螺位错。

晶体中的位错可以设想是由滑移所形成的 ,滑移以后两部分晶体重新吻合。滑移的晶面

中 ,在滑移部分和未滑移部分的交界处形成位错。滑移量的大小和方向可用滑移矢量 b(也称

柏格斯矢量 )来描述。当位错线与滑移矢量垂直时 ,这样的位错称为刃位错 ,如果位错线与滑

移矢量平行 ,称为螺位错。

刃位错如同把半个额外晶面挤到规则晶体中的晶面之间 ,如图 1 .13 所示。图中的 ABCD

表示挤入的半个晶面 ,畸变区集中在位错线 AD周围。沿位错线多挤入的一行原子 , 各具有

一个未成键的电子 ,常把这种状态称为悬挂键。悬挂键可以通过给出一个电子或从晶体中接

受一个电子而对晶体的电学性质产生影响。

图 1 P.13  刃位错 图 1 .14  刃位错的滑移和滑移面痕迹

  位错线在应力作用下可以在滑移面上沿滑移方向运动 ,如图 1 .14 所示。另外 ,位错还可

以作攀移运动 ,晶体中的空位或间隙原子依靠热运动可移到位错处 ,使额外半平面边界的原子

增加或减少 ,引起半平面扩展或收缩 ,这就是位错攀移运动 ,如图 1 .15 所示。
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图 1 .15  刃位错的攀移运动

  螺位错的特点是位错线和滑移方向相互平行 ,图 1 .16 示意地表明螺位错和滑移的关系。

对螺位错的产生可作如下的设想 ,把晶体沿 ABCD 面切开 ,并使两边的晶体前后相对滑移一

个原子间距 ,然后黏合起来 ,这样在 AD线附近的局部区域内的原子排列位置就会发生错乱 ,

形成所谓螺位错缺陷。

图 1 .16  螺位错

在晶体中 ,滑移区与未滑移区的交界线实际

上往往是曲线 ,也就是说位错线是一曲线。整个

位错线中的某些部分与滑移矢量是垂直的 ,形成

刃位错 ,某些部分与滑移矢量是平行的 ,形成螺位

错 ,位错线的某些部分可能与滑移矢量既不垂直

也不平行 ,一般称为混合位错。

对一般晶体来说 ,沿某些晶面往往容易发生

滑移 ,这样的晶面称为滑移面。构成滑移面的条

件是该面上的原子面密度大 ,而晶面之间的原子

价键密度小 , 且间距大。对硅晶体来说 , {111}晶

面中 ,双层密排面之间原子价键密度最小 ,结合最

弱 ,因此滑移常沿{111}面发生 ,位错线也就常在{111}晶面之间。

除了由范性形变可以产生位错以外 ,晶格的失配也可引起位错
[ 2 ]
。替位杂质的共价半径

不是大于就是小于硅的共价半径 ,当在同一硅晶体中 ,若某一部分掺入数量较多的外来原子 ,

就会使晶格发生压缩或膨胀 ,晶格常数将有所改变。在这种情况下 ,在掺杂和未掺杂的两部分

晶体界面上 ,将产生一定数量的位错 ,以减少因晶格失配所产生的应力。产生的应力取决于杂

质原子的大小和浓度。因此 ,在需要进行局部掺杂的情况下 ,掺入和硅原子半径相近的杂质将

有利于减少这种类型的缺陷。如果硅原子的四面体半径为 r0 ,则杂质原子的四面体半径可以

写成 r0 ( 1±ε) ,这里的ε定义为失配因子 ,表示由于引入这种杂质在晶格中产生应变程度 ,也

表示能够在晶格中结合到电活性位置的掺杂剂的量
[ 5 ]
。

1 .3 .3  面缺陷

晶体中的面缺陷是二维缺陷 ,面缺陷在两个方向上的尺寸都很大 ,另外一个方向上的尺寸

很小。多晶的晶粒间界就是最明显的面缺陷 ,晶粒间界是一个原子错排的过渡区。在密堆积

的晶体结构中 ,由于堆积次序发生错乱 ,称为堆垛层错 ,简称层错。层错是一种区域性的缺陷 ,

在层错以外及以内的原子都是规则排列的 ,只是在两部分交界面处原子排列才发生错乱 ,所以

它是一种面缺陷。层错的产生及堆积情况将在第七章详细讨论。
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1 .3 .4  体缺陷

杂质硼、磷、砷等在硅晶体中只能形成有限固溶体。当掺入的数量超过晶体可接受的浓度

时 ,杂质将在晶体中沉积 ,形成体缺陷。晶体中的空隙也是一种体缺陷。杂质在硅晶体中的固

溶度将在 1 .5 节中详细讨论。

1 .4  硅 中 杂 质

半导体的电阻率与导体和绝缘体有所不同 ,导体的电阻率为 10
- 10
Ω·cm 左右 ,绝缘体的

电阻率为 10
8
～10

12
Ω·cm 左右 ,而半导体的电阻率大约在 10

- 6
～10Ω·cm 范围。半导体电阻

率的高低与所含杂质浓度有着密切的关系。不含杂质 ,也就是纯净半导体的电阻率、即载流子

浓度是由材料自身的本征性质所决定 ,我们称这种半导体为本征半导体。在本征半导体中 ,载

流子只能是通过热激发产生的电子 -空穴对 ,由此可知 ,载流子浓度是随带隙宽窄及温度高低

而变化的。若把电子、空穴的浓度 (单位体积的载流子数 )设为 n , p ,那么 ,对于本征半导体可

用下式表示 :

n = p = ni ( T ) (1 .11)

其中 , ni称为本征载流子浓度 , T ( K )是绝对温度。图 1 .1 7给出了常见半导体 Si和GaAs

图 1 .17  Si和 GaAs中本征载流子浓度与温度的关系
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