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透射式 GaAs 光电阴极 AlGaAs
窗层 Al组份的 X 射线衍射分析

李晓峰 张景文 高鸿楷 侯 洵
（中国科学院西安光学精密机械研究所光电子学研究室，西安710068）

摘 要 研究了 AlGaAs 窗层中 Al组份的 X 射线衍射分析原理和计算方法，并给出了实例.
关键词 GaAs；AlGaAs；光电阴极；衍射；外延；晶格常量

0 引言
  透射式 GaAs 光电阴极（ 以下简称 GaAs 光
电阴极或光电阴极 ） 由粘结在玻璃基底上的
AlGaAs 窗层和 GaAs 光电发射层组成，而
AlGaAs 窗层和 GaAs 光电发射层一般是利用
MOCVD 或 LPE 技术外延层生长的1.GaAs 光电
阴极的光电发射特性除与其光电发射层的结晶质

量、掺杂浓度、AlGaAs 窗层与其光电发射层界面
的失配位错等有关外，还同 AlGaAs 窗层的 Al组
份有关.因为不同的 Al 组份对应了 AlGaAs 窗
层不同的禁带宽度，因此也就对应了不同的短波
阈值波长.如果 Al 值低，则阈值波长短，在夜视
仪器的使用过程中会产生不必要的背景 .如果
Al 值高，则阈值波长长，在夜视仪器的使用过程
中会降低应有的信号，所以AlGaAs 窗层在GaAs
光电阴极中相当于一个高通滤波器 （ 对波长而
言 ） ，在光电阴极的外延过程中应该控制好
AlGaAs 窗层中的 Al 组份.在 MOCVD 外延工
艺过程中，Al组份主要由 TMAl和 TMG 的摩尔
浓度比决定，但由于 MOCVD 的反应过程太复
杂，有时会使 AlGaAs 外延层的 Al组份偏离理论
设定值.另外在整个外延层的有效直径范围内，
Al 组份的均匀性也会超出正常的范围.所以在
外延工艺中应该不断的对 AlGaAs 的 Al 组份进
行监测并适当修正外延工艺，使 Al 组份的实测
值达到光电阴极要求的理论值 .因此本文介绍
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射分析方法.

1 AlGaAs外延层Al 组份的X射线
衍射基本分析原理

三元化合物固溶体（如 AlGaAs）的晶格常量
随溶质原子浓度比的变化而变化.如 AlGaAs 这
种由 GaAs 和 AlAs 组成的固溶体，其晶格常量
随 GaAs 和 AlAs 比例的不同而不同，也就是随
AlGaAs 中 Al组份的变化而变化，且其晶格常量
在 GaAs 晶格常量和 AlAs 晶格常量间变化.因
此对 AlGaAs 而言，根据 Vegard 定律，对不同的
晶格常量进行线性插值即可确定不同的晶格常量

所对应的 Al值，计算公式为
x＝（ ax－a0） ／（ a1－a0） （1）

式中 x 为 AlGaAs 中的 Al组份，ax 表示 AlGaAs
的晶格常量，a0表示 GaAs 的晶格常量（5．6528×
10－10m ） ，a1 表示 AlAs 的晶格常量 （5．6612×
10－10m） .

晶体的晶格常量一般采用 X 射线衍射的
Bond 方法测量2，它利用在入射线两端的探测器
测量晶体两个反射位置的角度差来获得其 Bragg
衍射角，并根据 Bragg 定律得到晶体晶格常量的
方法.用 Bond 方法得到衍射角可以消除衍射仪
角度零位的校正误差.Bond 方法一般适用于体
单晶的晶格常量测定.当测量外延层的晶格常量



时，采用相对测量的方法也可以消除衍射仪角度
零位的校正误差.这是因为对外延层来讲，其衬
底的衍射角是一定的，因此可以作为标定衍射角
的基准.但对于 GaAs 衬底上生长的 AlGaAs 外
延层而言，由于 AlGaAs 和 GaAs 的晶格常量相
差甚小，其衍射角相差也甚小，所以无论是采用哪
种方法测量其衍射角时，为了得到较为精确的衍
射角，都必须采用高分辨率 X 射线衍射仪3.

2 应变条件下 AlGaAs 外延层 Al
组份的 X 射线衍射分析
对于在 GaAs 衬底上生长的 AlGaAs 外延层

而言，由于在 GaAs 衬底上生长的 AlGaAs 外延
层存在弹性应变，因此无论用那种方法测得的外
延层的晶格常量都不是其固有的晶格常量，而只
是面间距.面间距经过校正后才是外延层真正的
晶格常量.只有在外延层与衬底间不存在弹性应
变（完全弛豫） 的情况下，所测量的面间距才是晶
格常量.

一般来讲，在衬底上生长的外延层存在多种
应变情况，图1表示了三种应变情况，即完全应
变，非完全应变（或称部分弛豫）和完全弛豫，见图
1.图1中的 a和 aL 分别表示衬底和外延层的晶
格常量（假设 aL 大于 a） ，a∥和 a⊥分别表示应变条
件下，外延层晶胞在平行于界面方向和垂直于界
面方向的晶格常量.在完全应变情况下，外延层
在平行于界面上的晶格常量 a∥同衬底的晶格常
量 a完全匹配，但在垂直于界面的方向上，其晶格
常量 a⊥大于衬底的晶格常量 a，见图1（ a） .在非
完全应变的情况，外延层在平行于界面上的晶格
常量 a∥并不完全匹配衬底的晶格常量 a，但在垂
直于界面的方向上，其晶格常量 a⊥仍然大于衬底

  图1 外延层和衬底的应变情况
  Fig．1 Strained situationin in the interface

of substrate and epitaxial layer

的晶格常量 a，见图1（ b） .在完全弛豫的情况下，
外延层和衬底各自保持自己固有的晶格常量，因
此外延层不存在应变，见图1（ c） .
  如果在GaAs（001）衬底上外延的AlGaAs 外
延层是完全应变的，那其晶胞的形变可以通过各
向同性固体的弹性理论来处理（虽然 GaAs 是各
向异性的） .因此如果在 GaAs（001） 衬底上生长
的 AlGaAs 外延层发生完全应变，那么这种四方
应变可根据 X 射线衍射仪测得的面间距和泊松
比（泊松比是固体横向应变和纵向应变之比，不同
方向上的泊松比不一样） 并根据下式来计算外延
层的晶格常量

ax＝a＋（1－v ） （ d－a） ／（1＋v ） （2）
式中，ax 为 AlGaAs 外延层固有的晶格常量，a为
GaAs 衬底的晶格常量，v 为泊松比，d 为 AlGaAs
外延层的（001）晶面的实测面间距.

在非完全应变条件下，外延层在垂直于和平
行于界面上的晶格常量位于完全应变和完全弛豫

之间.这时其固有的晶格常量必须利用非对称衍
射测量出反射晶面的倾斜角后才能进行计算.四
方晶格反射面的面间距 d 和晶面倾角Φ由以下两
式给出

d－1＝ 2h2a－2∥ ＋l2a－2⊥ （3）
cosΦ＝1／（ a⊥ 2h2a－2∥ ＋l2a－2⊥ ） （4）

式中，d 是反射晶面的面间距，h、l 是反射面的晶
面指数，a∥和 a⊥是单胞水平方向和垂直方向的晶
格常量.联立方程式（3） 、（4） 和 Bragg 定律就可
以得出单胞的晶格常量 a⊥和 a∥

a⊥＝λl／2sinθcosφ （5）
a∥＝ 2chcotΦ／l （6）

式中，λ是入射 X 射线的波长.θ是反射晶面的衍
射角，Φ是反射晶面同样品表面的夹角.在得到
AlGaAs 外延层的晶格常量后，根据固体弹性形
变的理论就可计算出 AlGaAs 外延层固有的晶格
常量

ax＝a⊥［1－2v （1＋v ） －1（ a⊥－a∥） a－1⊥ ］ （7）
式中 a∥和 a⊥是外延层非完全应变条件下单胞水
平方向和垂直方向的晶格常量，v 是泊松比.如
果外延层不存在应变，即外延层是完全弛豫的，那
么其晶格常量对（001）晶面而言就是面间距，可直
接用衍射仪进行测量.
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  无论 AlGaAs 外延层是完全应变的，非完全
应变或完全弛豫，在求得 AlGaAs 外延层固有的
晶格常量后，利用式（1）就可以求得 AlGaAs 外延
层在完全应变，非完全应变或完全弛豫情况下的
A1组份.

3 实验及数据分析
利用 Philips 公司生产的 PW3040型高分辨

率 X 射线衍射仪（ X′pert-MRD）对在 GaAs（001）
衬底上用 LPMOCVD 外延的 AlGaAs 窗层的 A1
组份进行了分析.衍射为（115） 晶面的非对称衍
射 .衍射仪的单色器为 Ge（220） 四晶准直单色

器，其 Δλ／λ为5×10－5，采用 ω／2θ扫描，步长为
0．0005°.分别在同一样品的两个不同位置（相距
10mm）上进行高角度和低角度衍射测试，测试结
果见表1.表1中的ω1H，ω1L和2θ1分别为 GaAs
衬底（115）晶面高角度衍射和低角度衍射入射角
以及衍射角的理论值 .Φ1 为 GaAs 光电发射层
（115）晶面与（001） 晶面夹角的理论值.ΔωH、ΔωL
分别为 AlGaAs 窗层高角度衍射和低角度衍射入
射角同 GaAs 光电发射层高角度衍射和低角度衍
射入射角之差的实测值.

根据表1的计算数据和实测数据就可以
计算出AlGaAs外延层的Al组份.首先计算出

表1 176样品 AlGaAs 窗层和 GaAs 光电发射层（115）晶面的 X 射线衍射测量结果

测量位置
衍射角理论值（ °） 衍射角实测角（ °）

ω1H ω1L 2θ1 Φ1 ΔωH ΔωL

位置1 60．864429．278190．142515．7932 0．04605 0．08206
位置2 60．864429．278190．142515．7932 0．05908 0．10535

AlGaAs 外延层与 GaAs 衬底衍射入射角差ΔωH
与ΔωL 的和Δω＋及差Δω－．由于 AlGaAs 外延层
（115）晶面与 GaAs 衬底（115）的晶面的衍射角之
差为Δω＋，因此根据 GaAs（115） 晶面衍射角2θ1
和 Δω＋就可求出 AlGaAs （115） 晶面的衍射角
2θ2.又因为 AlGaAs （115） 晶面的倾斜角 Φ2 与
GaAs（115） 晶面的倾斜角 Φ1的差为 Δω／2，因此

根据 GaAs（115） 晶面的倾斜角Φ1和Δω－就可以

计算出 AlGaAs 外延层 （115） 晶面的倾斜角 Φ2.
有了 AlGaAs （115） 晶面的衍射角2θ2和倾斜角
Φ2，由方程（5） 和（6） 就可以求出 AlGaAs 外延层
的晶格常量 c和 a.再根据方程（7）和方程（1） （其
中 v 取0．333） 即可求出 AlGaAs 外延层固有的
晶格常量 a和 Al组份，计算结果见表2.

表2 176样品 AlGaAs 窗层和 GaAs 光电发射层（115）晶面的 X 射线衍射计算结果

测量位置
衍射角计算值（ °） 晶格常量与 Al 组份（ ％）

Δω＋ Δω－ 2θ2 Φ2 c a ax Al
位置1 0．1281 0．0416 90．014415．81400．566030．565360．56568 40
位置2 0．1644 0．0463 89．978115．81460．566230．565360．56579 54

  从表2看出，同一 GaAs 衬底上外延的
AlGaAs 外延层两个相距10mm 位置上的 Al 组
份相差很大，偏离了 AlGaAs 外延层的正常外延
工艺，因此不能满足三代管 GaAs 光电阴极均匀
性的要求.通过对 LPMOCVD 反应器的检查，发
现是样品的旋转机构出现了问题，在排出故障后，
外延层的均匀性得到了恢复，外延工艺得到了及
时的修正.

4 结论
透射式 GaAs 光电阴极的 AlGaAs 窗层相当

于一个高通滤波器（对波长而言） ，不同的 Al组份

对应了不同的短波阈值波长.因此在 GaAs 光电
阴极的外延生长过程中必须控制好 AlGaAs 窗层
的 Al组份，以达到 GaAs 光电阴极对它的设计要
求.AlGaAs 窗层Al组份的X 射线衍射分析方法
是一种简单适用的方法，它通过 AlGaAs 外延层
晶格常量的测定来获得 Al组份，其测量的准确性
决定于晶格常量测量的准确性.由于在外延过程
中外延层之间存在应变，因此所测的晶面间距 d
必须经过校正后才能得到外延层固有的晶格常量.
又由于外延层之间的应变可能是完全应变或非完

全应变，因此在校正之前要根据不同的应变情况
选择不同的计算公式.AlGaAs 外延层 Al组份 X
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射线衍射分析方法的特点是不需要制样，不损伤
样品，对于多层外延层的测定不需要将 AlGaAs
外延层上面 GaAs 外延层的去除掉，这是 X 射线
衍射方法同其他方法（如电子探针、光谱透过） 相
比较的最大优点.在 AlGaAs 外延层的外延工艺
中，通过 Al 值的测定就可以修正外延工艺，使外

延层的 Al 组份达到设计要求.最后需要指出的
是以上所介绍的 AlGaAs 外延层 Al 组份 X 射线
衍射的分析方法主要是针对单层 AlGaAs 外延层
而言的，对于多层 AlGaAs 外延层，利用这种方法
所得出的 Al组份值只是各 AlGaAs 外延层 Al组
份的平均.
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