
第三章第三章 晶体结构缺陷晶体结构缺陷

1. 1. 缺陷研究的意义缺陷研究的意义

单晶生长单晶生长

半导体半导体

激光晶体激光晶体

色心激光器色心激光器

机械强度机械强度

耐蚀性耐蚀性



第一节第一节 点缺陷点缺陷

((一一))点缺陷的类型点缺陷的类型

一一..按缺陷结构分类按缺陷结构分类

1.1.晶格位置缺陷晶格位置缺陷

2.2.组成缺陷组成缺陷

3.3.电荷缺陷电荷缺陷

二二..按产生原因分类按产生原因分类

热缺陷热缺陷:   :   由热振动起伏引起由热振动起伏引起,,本征缺陷本征缺陷

杂质缺陷杂质缺陷: : 外来杂质引起外来杂质引起,,非本征缺陷非本征缺陷

非化学计量非化学计量:     :     杂质非外加离子杂质非外加离子



Self-interstitial           Vacancy



阴离子空位

填
隙

阳离子空位



Schottky defects

Frenkel defects



替代杂质原子



((二二).).热力学平衡缺陷：点缺陷的平衡浓度热力学平衡缺陷：点缺陷的平衡浓度

能量起伏和原子热振动，使点缺陷不断产生、

运动、消亡。作为热力学稳定的缺陷，在一定温度
下，晶体中存在一定平衡数量的点缺陷(空位、间隙
原子等)。此时点缺陷的浓度称为该温度下点缺陷的

平衡浓度，随温度变化。

以空位为例，用统计热力学的方法计算点缺

陷的平衡浓度：

一个系统的状态是否稳定取决于自由能。自
由能可用如下表达式描述:             F=U-TS

F：系统自由能；U：系统内能；S：系统的熵。



晶体的空位使其周围点阵发生畸变，造成晶

体内能增大；同时，空位使系统的振动熵增加。

假设一定温度下，N个原子组成晶体中存在n个空

位，则晶体内能总增值为 vnEE =Δ

Ev:空位形成能；振动熵增值为nΔSf，其中

ΔSf为单位空位引起的振动熵增加量。组态熵

ΔSc取决于原子排列方式数目Ω:
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k：波尔兹曼常数；Ω：微观状态数目





故晶体中有n个空位时，晶体自由能增量为
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当N和n很大时，有近似式

故可得

ΔF(n)的极值
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令dΔF/dn=0，可求出ΔF(n)最小值n。若此时n=ne，

ne就是在某一温度下晶体平衡态时晶体中所含有的空

位数。有
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由此可推导出
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说明：1）缺陷生成能E对缺陷浓度的影响

E小，缺陷易形成

2）温度对缺陷的影响

温度越高缺陷越容易形成

3）不同晶系的晶体，不同的缺陷占优势

4）正负离子成对出现，根据概率乘法

W=WM·WX 所以有
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晶体具有空位平衡浓度时的自由能增量

( ) ( )[ ] 0/ln <+=Δ ee nNNNkTF

由此，当晶体中存在平衡浓度的空位时，

不但不增加晶体的自由能反而可以最大限度的

降低其自由能。从这个意义上讲，空位是热力

学稳定的晶体缺陷。



同理可得间隙原子的平衡浓度表达式，即

( )( )kTEiAC e /exp −=

Ce：间隙原子的平衡浓度；A：振动熵

项；Ei：间隙原子形成能。由于Ei较大，在

相同温度下间隙原子比空位平衡浓度小得

多，通常可以忽略不计。一般情况下，金

属晶体点缺陷主要指空位。



Calculate the equilibrium number of vacancies per 
cubic meter for copper at 1000°C.The energy for 
vacancy formation is 0.9eV/atom,the atomic weight 
and density (at 1000 °C)for copper are 63.5g/mol 
and 8.4g/cm3,respectively.

Solution:
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（三）、点缺陷的运动和作用

1.为克服能垒需要迁移能

2.空位遇间隙原子复合

（四）、过饱和点缺陷：超过平衡浓度的点缺陷

1.淬火 2. 辐照 3.塑性变形



(五).原子缺陷所用的记号-克罗格·明克符号

1.晶格空位

VM    M-原子空位所占位置

VX       M金属 X卤族

例 Vna表示缺了一个Na+和一个电子

2.填隙原子 Mi   Xi

3.错放原子 MM

4.自由电子 e’ h+

5.带电缺陷

6.缺陷平衡方程



缺陷反应方程

1）原子取代

2）离子取代

3）填隙位置

×× ++⎯⎯→⎯ ClKK
KCl ClVCaCaCl 22

ClKK
KCl ClVCaCaCl 2'2 ++⎯⎯→⎯ •

ClKi
KCl ClVCaCaCl 2'22 ++⎯⎯→⎯ ••

'ePP Si
Si +⎯→⎯ • N型半导体，电子作为载流子

•+⎯→⎯ hBB Si
Si ' P型半导体，空穴作为载流子



第二节 位错的结构

一、位错的形成和分类

a)虎克定律

b)材料的理论强度

c)位错的提出

1. 位错研究的由来





2、位错的类型

1).刃型位错

Edge dislocation

已滑移部

分和未滑移
部分的分界
线

多余半原子面

符号：正

负





3)混合位错



1939年Burger J.M.提出用滑移矢量表

示晶体畸变的的方法，b 称为柏氏矢量

b柏氏矢量的模 表征位错强度

1). 柏氏矢量的确定方法－－－柏氏回路

2).柏氏矢量的表示方法

在立方晶系中b=ka[uvw] =ka(u2+v2+w2)1/2b
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1]111[
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二、位错的基本理论二、位错的基本理论

1.1.滑移矢量滑移矢量



滑移体系: Slip system

面心立方
滑移面 {111}           slip plane

滑移方向 <110>           slip direction
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体心立方滑移系体心立方滑移系

2.2.柏氏回路和柏氏矢量柏氏回路和柏氏矢量

{110}            p368

<111>

密排六方滑移系
{0001}

<11 2 0>

不连续变化

(1)方向有限 (2)大小并非无穷小 (3)位错强度



2.2.柏氏矢量的守恒性柏氏矢量的守恒性::

一个柏氏矢量是固定不变的一个柏氏矢量是固定不变的

三个三个推论推论::

1.1.一条位错线只有一个柏氏矢量一条位错线只有一个柏氏矢量

2.2.流向节点的各位错的柏氏矢量的和等于流出的总和流向节点的各位错的柏氏矢量的和等于流出的总和

3.3.位错线不能终止于晶体内部位错线不能终止于晶体内部 环;

相交;

表面.



3.3.柏氏矢量的意义柏氏矢量的意义

1.1.与其它缺陷的区别与其它缺陷的区别,       ,       不为零的缺陷就是位错不为零的缺陷就是位错..b

2.与应力场有关,表示畸变量的大小和方向

3 .标志位错的性质: b 位错线, 刃位错

∥ 位错线,      螺位错b

ji bbb += 混合位错



4.4.位错密度位错密度

位错的研究方法位错的研究方法
X射线形貌，缀饰法，

腐蚀法，电子显微镜

位错密度 L  位错线总长度

V   晶体体积
，

V
L

=ρ

S
n

SL
nL

==ρ 单位面积位错露头



GdVO4（001）面上的位错蚀像12.5×10           GdVO4（100）面上的位错蚀像12.5×10

ZnWO4单晶的位错蚀像（010）



YAG（111）晶面的位错蚀像



第三节第三节 位错的运动位错的运动

一、作用在位错上的力一、作用在位错上的力

讨论讨论

(1)(1)作用于单位长度位错线上的力作用于单位长度位错线上的力

(2)(2)垂直于位错线垂直于位错线,,且由已滑移区指向未且由已滑移区指向未

滑移区滑移区,,力的方向为位错线上各点的法线力的方向为位错线上各点的法线

(3)(3)作用于位错线上的力作用于位错线上的力:   :   一般认为均一般认为均

匀且处处相等匀且处处相等



二、位错的运动二、位错的运动

1.1.位错的滑移位错的滑移

(1)(1)刃位错的滑移刃位错的滑移

位错位错滑移面滑移面((可滑移面可滑移面):):由位错线和柏氏矢量决定由位错线和柏氏矢量决定

晶体晶体滑移面滑移面((易滑移面易滑移面):):指原子密排面指原子密排面



位错滑移面



(2)(2)螺位错滑移螺位错滑移

交滑移交滑移:: 螺位错在某一滑移面上的滑移受阻螺位错在某一滑移面上的滑移受阻

时时,,位错可离开原滑移面到与其相交位错可离开原滑移面到与其相交

的其它滑移面上继续滑移的其它滑移面上继续滑移,,称为交滑称为交滑

移。移。



刃位错的运动



(b) 螺位错 screw dislocation

(b) 刃位错



(3)(3)混合位错滑移混合位错滑移

2.2.刃位错的攀移刃位错的攀移 climb of dislocation climb of dislocation 

垂直于滑移面的运动垂直于滑移面的运动

通过原子扩散来实现,向上正攀移向下负攀移

位错攀移:   晶体体积变化,称为非守恒运动

位错滑移:   晶体体积不发生变化,称为守恒运动

螺位错没有攀移
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