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摘　 要: GaN 晶体广泛应用于新能源汽车、 航空航天和军事等领域, 但硬脆性限制了其加工效率。 研究精密加工中不同形状

压头对材料破坏损伤的影响是实现 GaN 高效韧性去除的关键。 采用分子动力学对 GaN 晶体 Ga 面的压入和划入过程进行模拟,

分析了球形压头以及不同朝向的 Berkovich 压头对原子堆积和滑移以及刃位错分布和演变规律的影响。 在压入过程中, 位错主

要分布于压头与材料接触边界的外围; 对于球形压头, Ga 面上的原子滑移主要沿着<11-20>晶向族的 6 个方向; 对于 Berkov-

ich 压头, 尖锐棱边能有效抑制该方向原子的滑移和位错扩展, 当压头一尖锐棱边朝向[11-20]晶向时, 原子滑移以及位错现

象减少, 原子滑移和堆积主要出现在垂直于压头 3 个侧面的方向上。 在划入过程中, 刃位错主要经历了滑移产生、 扩展成型

和破坏重组 3 个过程。 球形压头划入后产生的位错最多, Berkovich 压头尖角朝前划入后产生的位错适中, 且亚表层非晶形变

区域均匀, 原子堆积少。

关键词: GaN; 分子动力学; 压入; 划入; 位错
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Abstract:
 

Gallium
 

nitride
 

(GaN)
 

crystals
 

have
 

gained
 

extensive
 

usage
 

in
 

diverse
 

fields
 

such
 

as
 

new
 

energy
 

vehicles,
 

aero-
space

 

and
 

military
 

applications.
 

However,
 

the
 

inherent
 

characteristics
 

of
 

GaN,
 

characterized
 

by
 

its
 

hardness
 

and
 

brittleness,
 

adversely
 

affect
 

its
 

processing
 

efficiency.
 

To
 

overcome
 

this
 

limitation
 

and
 

achieve
 

efficient
 

and
 

robust
 

removal
 

of
 

GaN,
 

it
 

is
 

paramount
 

to
 

investigate
 

the
 

influence
 

of
 

indenter
 

shape
 

on
 

material
 

damage
 

during
 

nanofabrication.
 

Molecular
 

dynamics
 

sim-
ulations

 

are
 

employed
 

to
 

simulate
 

indentation
 

and
 

scratching
 

experiments
 

on
 

the
 

Ga
 

surface
 

of
 

GaN.
 

The
 

aim
 

is
 

to
 

analyze
 

the
 

influence
 

of
 

employing
 

both
 

spherical
 

and
 

Berkovich
 

indenters
 

with
 

different
 

orientation
 

to
 

distribution
 

and
 

progression
 

of
 

atomic
 

packing,
 

crystal
 

slip
 

and
 

dislocations
 

throughout
 

the
 

machining
 

process.
 

It
 

turns
 

out
 

that
 

the
 

distribution
 

of
 

edge
 

dis-
locations

 

is
 

predominantly
 

influenced
 

by
 

the
 

contact
 

interface
 

between
 

the
 

indenter􀆳s
 

periphery
 

and
 

the
 

material
 

during
 

the
 

nanoindentation
 

process.
 

In
 

the
 

case
 

of
 

the
 

spherical
 

indenter,
 

atomic
 

slip
 

predominantly
 

occurs
 

along
 

<11-20>
 

crystallo-
graphic

 

direction
 

families.
 

For
 

Berkovich
 

indenter,
 

the
 

sharp
 

edges
 

are
 

effective
 

in
 

suppressing
 

slip
 

and
 

dislocation
 

expansion
 

of
 

atoms
 

in
 

that
 

direction.
 

When
 

the
 

one
 

edge
 

of
 

the
 

indenter
 

face
 

to
 

the
 

[11-20]
 

direction,
 

atomic
 

slip
 

and
 

dislocation
 

phe-
nomena

 

are
 

mitigated,
 

and
 

slip
 

and
 

atomic
 

packing
 

are
 

primarily
 

observed
 

perpendicular
 

to
 

the
 

three
 

edges
 

of
 

the
 

indenter.
 

Dur-
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ing
 

the
 

scratching
 

process,
 

edge
 

dislocations
 

undergo
 

three
 

main
 

processes:
 

initial
 

generation,
 

extended
 

formation
 

and
 

de-
structive

 

reorganization.
 

The
 

spherical
 

indenter
 

produces
 

the
 

most
 

dislocations,
 

whereas
 

the
 

Berkovich
 

indenter
 

has
 

moderate
 

dislocations
 

when
 

the
 

sharp
 

angle
 

is
 

forward,
 

and
 

the
 

subsurface
 

amorphous
 

deformation
 

zones
 

are
 

uniform,
 

with
 

less
 

atomic
 

packing.
Key

 

words:
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indentation;
 

scratching;
 

dislocation

1　 前　 言

单晶氮化镓( GaN)是第三代半导体中最具潜力的材

料之一, 由于在极端工作环境下表现出的优异物化性

能[1,
 

2] , 如宽带隙[3] 、 高导热率[4] 、 高击穿电压[5] 等,
因此广泛应用于航空航天、 5G 通讯和新能源汽车中[6] 。
GaN 的微小缺陷会大大降低超精密产品的性能, 因此深

入研究 GaN 在加工过程中的微观损伤对于减少材料缺陷

至关重要, 从而为提升 GaN 的生产制造工艺、 提高器件

性能提供科学指导和保障。
仪器化压入[7] 和划入测试[8] 是研究各种固体材料

(比如金属[9,
 

10] 、 玻璃[11,
 

12] 、 涂层[13,
 

14] 、 陶瓷[15,
 

16] 、 单

晶[17] 、 高分子[18,
 

19] 和复合材料[20-23] ) 变形[24-26] 和力学

性能 ( 比如弹性模量[27] 、 硬度[28] 、 蠕变[29] 、 摩擦系

数[30] 、 残余应力[31,
 

32] 和断裂韧度[33-36] )的有效手段。 Lu
等[37] 应用不同尺寸的球形压头对 Si 基片上的外延 GaN
薄膜进行压痕实验, 发现随着压头半径的增加, 第一次

出现阶梯滑移 ( pop-in ) 现象的临 界 载 荷 逐 渐 下 降。
Li 等[38]利用分子动力学(molecular

 

dynamics,
 

MD)模拟了

GaN 的压入过程, 揭示了单晶各向异性、 球形压头半径

对应力传播、 位错成核演变和材料破坏去除的影响。
Song 等[39] 利用 MD 模拟发现划痕导致的裂纹主要由剪应

力产生, 位于划痕槽的两侧, 且垂直于划痕方向; 压头

下方应力集中区域的 GaN 从钎锌矿晶体结构转变为闪锌

矿结构。 Meng 等[40] 通过 MD 研究了材料进给方向和压头

方向对单晶 SiC 的变形和去除机理的影响。 Qian 等[41] 采

用 MD 模拟了 0
 

K 下钎锌矿 GaN 在立方压头作用下的变

形, 以及不同辐照剂量对 GaN 力学性能的影响; 发现在

Ga 面压入时, 压头接触区外围下方的滑移面也会受影

响, 形成大范围的无序区域。 关于压头形状及加载角度

对 GaN 单晶损伤的影响仍不够明确。
本研究选择钎锌矿 GaN 的极性( 0001) c 面( 即 Ga

面) 作为研究面, 采用 MD 比较球形压头和不同角度的

Berkovich 压头对 GaN 单晶在仪器化压入和划入过程中的

破坏去除效果, 分析加工过程中刃位错的产生和演变过

程。 此外, 采用球形和 Berkovich 压头进行仪器化划入实

验, 揭示压头形状对单晶损伤变形的影响。 研究结果旨

在为 GaN 单晶微加工的设计和应用提供参考。

2　 分子动力学模拟及仪器化划入实验

如图 1 所示, 模拟采用 Lammps 软件分别建立了 3 组

GaN 的压入和划入模型。 其中 x、 y 和 z 分别对应晶体

[11- 20]、 [ - 1100]、 [0001]方向。 图 1a1 ~ 1c1 为压入

示意图, 图 1a2 ~ 1c2 为划入示意图。 压入和划入均在

GaN 单晶的 Ga 面, 即(0001)c 面进行。 压入模型中球形

压头直径为 6
 

nm(图 1a1)。 压入模型中 Berkovich 压头一

条尖锐棱边分别朝向 [ 11 - 20]、 [ - 1100] ( 图 1b1 和

1c1)。 划入模型中 Berkovich 压头一条尖锐棱边平行于

[11- 20], 分别采取压头尖角朝前和朝后(即面朝前)
2 种加工方式(图 1b2 和 1c2)。 压入模型 GaN 单晶尺寸为

15
 

nm×15
 

nm× 9
 

nm, 划入模型 GaN 单晶尺寸为 20
 

nm×
14

 

nm×9
 

nm。 GaN 工件由外到内分为固定层、 恒温层、

图 1　 单晶 GaN 的分子动力学三维模拟图:
 

(a1 ~ c1)压入示意图, (a2 ~ c2)划入示意图, (d)GaN 晶胞

Fig. 1　 Three-dimensional
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

of
 

GaN
 

single
 

crystal:
 

(a1 ~ c1)
 

indentation,
 

(a2 ~ c2)
 

scratch,
 

(d)
 

the
 

unit
 

cell
 

of
 

GaN

355
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牛顿层 3 部分。 图 1d 为钎锌矿 GaN 晶胞的结构示意

图[42] 。 恒温层温度控制在 300
 

K, 采用 Nosé-Hoover 方法

控温[43] ; 固定层中原子速度为零, 以避免模拟过程中工

件移动。 由于金刚石压头硬度高于 GaN 晶体, 不考虑压

头磨损问题, 将压头设为刚体。 选用 Stillinger-Weber 势

函数[44,
 

45] 表达 GaN 晶体中 Ga-Ga、 N-N 和 Ga-N 之间的

相互作用, 使用 Lennard-Jones 势函数[46] 来表示金刚石压

头的 C 原子与 GaN 晶体原子之间的作用。 先对初始模型

结构进行弛豫, 消除内部应力; 之后在 NVE 系综下以

50
 

m / s 的压入或划动速率进行模拟, 最大压入深度和恒

定划入深度分别为 3 和 2
 

nm, 划入模式时压头划动距离

为 16
 

nm。 GaN 加工过程中原子滑移和亚表层位错演化

的模拟结果用开源软件 OVITO 可视化读取分析。
仪器化划入实验在 Anton

 

Paar
 

MST2 型微米划痕仪上

进行, 分别利用球形和 Berkovich 压头在恒定法向载荷

Fn = 50, 100, 200 和 500
 

mN 和滑动速率 v= 2
 

mm / min
 

下

沿[11-20]方向在 GaN
 

(0001)
 

面上划刻出一条沟槽。 为

得到真实的划入深度 dp , 划入测试前在前扫描阶段测量

试样初始表面轮廓高度。

3　 结果与讨论

图 2 为 3 种压入情况下 GaN 单晶的载荷与投影接触

面积随压入位移的变化。 Berkovich 压头尖锐棱边的不同

朝向不影响接触面积。 当压入深度较小时, 球形压头与

工件的接触面积大于 Berkovich 压头与工件的接触面积;
当压入深度较大时, 情况正好相反, 球形压头的接触面

积小于 Berkovich 压头的接触面积, 使得球形压头在压入

时载荷小于 Berkovich 压头。 球形压头的载荷位移曲线在

0. 7
 

nm 处出现了明显的 pop-in 现象, Berkovich 压头的加

载曲线也有 pop-in 现象, 发生在更大的压入深度, 见局

部放大插图。 一般来说, pop-in 现象的出现意味着材料

变形从弹性开始向塑性过渡, 即接触压力超过临界值,
单晶 GaN 内部开始出现明显的原子滑移和位错[47] 。 压入

时, 晶体出现局部滑移变形产生基面堆垛层错, 层错区

和完整区域交界处出现了部分位错, 部分位错滑移及位

错之间的交互作用增大了层错区域, 引起附近晶体失配

和不均匀性变形, 导致局部应力集中, 载荷曲线出现

波动[48,
 

49] 。
采用 Oliver-Pharr 方法[50] 计算压入硬度 H 和弹性模

量 E, 当压头为刚体时:

H =
Fmax

A
(1)

E = S π (1 - v2 )
2β A

(2)

图 2　 分子动力学模拟仪器化压入载荷与投影接触面积随压入位移

的变化

Fig. 2　 The
 

variations
 

of
 

the
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

instrumented
 

indentation
 

load
 

and
 

the
 

projected
 

contact
 

area
 

with
 

the
 

indenta-

tion
 

displacement

式中, Fmax 为最大载荷; A 为最大压入位移时投影接触面

积; v 为被测材料的泊松比; β 为与压头形状相关的参数

(对于 Berkovich 压头 β = 1. 034, 对于球形压头 β = 1) [51] ,
S 为接触刚度。 得到 Berkovich 压头压入硬度和弹性模量

大于球形压头, 计算结果见表 1, 这是因为尖锐 Berkov-
ich 压头下材料的应变大于球形压头下材料的应变。 并且

Berkovich 压头的尖锐棱边朝向[11-20]
 

(Berkovich_ [11-
20])时得到的压入硬度和弹性模量大于尖锐棱边朝向

[-1100]
 

(Berkovich_ [-1100])时计算的结果。 利用 ELATE
开源程序[52]计算了 GaN 单晶的弹性张量 C(单位 GPa):

C =

326 112 79 0 0 0
112 326 79 0 0 0
79 79 361 0 0 0
0 0 0 95 0 0
0 0 0 0 95 0
0 0 0 0 0 109

æ

è

ç
ç
ç
ç
ç
çç

ö

ø

÷
÷
÷
÷
÷
÷÷

(3)

其中, C12 = 112
 

GPa 和 C13 = 79
 

GPa 分别反映了[11-20]和

[-1100]方向的弹性系数[53] , C12 >C13。 当压头尖锐棱边朝

455
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向[11-20]晶向时, 材料抵抗变形的能力比尖锐棱边朝向

[-1100]晶向时更强, 导致 Berkovich_ [11-20]压入情况

下计算的硬度和弹性模量高于 Berkovich_ [-1100]。
表 1　 分子动力学模拟仪器化压入 GaN 在 3 种情况下的硬度及弹性

模量

Table
 

1　 Indentation
 

hardness
 

and
 

elastic
 

modulus
 

by
 

instrumen-

ted
 

indentation
 

of
 

GaN
 

for
 

three
 

different
 

conditions

Spherical Berkovich_
[ -1100]

Berkovich_
[11-20]

H / GPa 19. 8 29. 3 30. 1

E / GPa 229 241 259

图 3 为分子动力学模拟仪器化压入 GaN 在最大压入

位移时原子绝对位移的分布。 图 3a 显示球形压头压入时

原子滑移方向主要沿着< 11 - 20 >晶向族的 6 个滑移方

向[54] 。 图 3b 和 3c 分别对应 Berkovich 压头尖锐棱边朝向

[11-20]和[ - 1100]情况。 Berkovich 压头下材料的位移

主要出现在压头 3 个侧面的方向上, 呈现中间多、 两边

少的现象。 当 Berkovich 压头尖锐棱边朝向[ 11- 20] 时,
原子滑移的方向为< 11 - 20 >晶向族中的 3 个方向; 当

Berkovich 压头尖锐棱边朝向[ - 1100]晶向时, 压头每个

侧面都存在着 2 个滑移方向, 原子滑移沿着< 11- 20>晶

向族的 6 个滑移方向, 6 个方向上原子滑移程度不同,
沿着[11-20]、 [ -1-120]和[1-210]晶向的原子滑移比

另外 3 个晶向(即[ -12-10]、 [ -2110]和[2-1-10])更

大。 图 3d 显示不同位移区间的原子比例, 0 ~ 0. 1
 

nm 位

移区间内球形压头压入的原子比例明显高于 Berkovich 压

头, 因为最大压入时, 球形压头投影接触面积小于 Berk-
ovich 压头(图 2)。 Berkovich 压头尖锐棱边朝向[11-20]
情况下, 移动的原子中大约 45% 的原子位移在 0. 1 ~
0. 3

 

nm 小位移区间, 高于 Berkovich 压头尖锐棱边朝向

[-1100]情况, 表明 Berkovich_ [11-20]情况下晶体抵抗

变形能力更强, 计算得到的弹性模量和压入硬度也较大。
GaN 单晶的压入过程中< 11- 20>方向族的滑移占主导,
受到压头形状及加载方向的影响。

图 3　 仪器化压入最大深度时 3 种情况下分子动力学模拟得到的原子绝对位移幅值图像: ( a)
 

球形压头, ( b)
 

Berkovich_ [ 11- 20],
(c)Berkovich_ [ -1100], (d)不同位移区间的原子比例

Fig. 3　 Distribution
 

of
 

atomic
 

displacement
 

(absolute
 

amplitude)
 

at
 

the
 

maximum
 

indentation
 

displacement
 

during
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

in-
strumented

 

indentation
 

for
 

three
 

different
 

conditions:
 

(a)
 

the
 

spherical
 

indenter,
 

(b)
 

Berkovich_ [11-20],
 

(c)
 

Berkovich_ [-1100],
 

(d)
 

the
 

percentage
 

of
 

atomic
 

number
 

of
 

different
 

displacement
 

intervals

　 　 图 4 显示纳米压痕卸载后 Ga 原子和 N 原子的堆积以

及缺陷分布。 图 4a 显示球形压头压入后在接触边界存在

一圈堆积的原子, 球形压头晶体表面较平整。 图 4b 和 4c
分别显示 Berkovich_ [11-20]和 Berkovich_ [ -1100]

 

2 种

情况的结果, 发现 Berkovich_ [11- 20] 压入后原子堆积

主要出现在 3 个边的中间部分, Berkovich_ [ - 1100]
 

压

入后原子堆积明显偏向于一侧的尖角。

图 4　 分子动力学模拟仪器化压入最大深度时 3 种情况下原子堆积和缺陷分布(颜色对应位置, 剔除晶体结构完整性部分):
 

( a)球

形压头, (b)Berkovich_ [11-20], (c)Berkovich_ [ -1100]
Fig. 4　 Atomic

 

accumulation
 

and
 

defect
 

distribution
 

during
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

instrumented
 

indentation
 

for
 

three
 

different
 

conditions
 

( the
 

position
 

is
 

indicated
 

by
 

color,
 

and
 

the
 

crystal
 

structure
 

integrity
 

part
 

is
 

eliminated):
 

(a)
 

the
 

spherical
 

indenter,
 

(b)
 

Berkovich_
[11-20],

 

(c)
 

Berkovich_ [ -1100]
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　 　 图 5 为压入卸载时晶体位错在 GaN 表层区域的分布,
位错主要分为两部分: 接触区域外围的完整位错,

 

长度较

长, 结构稳定, 主要为刃位错(a-type,
 

b = 1 / 3<1-210>),
随着原子滑移方向逐渐往外围扩展; 压头底部主要为

部分位错, 种类复杂, 长度短且不稳定 [ 55] 。 随着压头

深入, 部分位错会逐渐滑移到接触区域边缘, 并演变

为完整刃位错, 同时新的部分位错会出现在压头下方

区域 [ 56] 。

图 5　 分子动力学模拟压入卸载后 GaN 表层区域的位错分布: (a)球形压头, (b)
 

Berkovich_ [11-20], (c)
 

Berkovich_ [ -1100]

Fig. 5　 Molecular
 

dynamics
 

simulation
 

of
 

dislocation
 

distribution
 

in
 

GaN
 

surface
 

region
 

after
 

indentation
 

unloading:
 

( a)
 

spherical
 

indenter,
 

( b)
 

Berkovich_ [11-20],
 

(c)
 

Berkovich_ [ -1100]

　 　 图 6a 为 MD 模拟 GaN 纳米划入时 3 种不同情况下

压头所受的法向力 Fn 和切向力 F t 变化情况。 划痕初

始阶段, 随着切削距离增加, 载荷逐渐变大, 当切削

距离大于 6
 

nm 以后, 载荷逐渐趋于平稳, 划痕进入稳

定阶段 [ 57] 。 球形压头的法向载荷最大, Berkovich 压

头尖角朝前次之, Berkovich 压头面朝前最小。 相同条

件划入 GaN 单晶 Ga 面时, 球形压头需要更大的载荷

来克服材料变形。 在稳定阶段, 3 种不同情况下切向

力大小基本相同, 这主要与压头切削方向的投影接触

面积相关 [ 58] 。 图 6b 为压头切向投影面积, 两种情况

面积计算公式为:

SSpherical = αR2 - (R - h) R2 -(R - h) 2 (4)
SBerkovich = h2 tan

 

β (5)

其中, α = arctan R2 -(R - h) 2

R - h
, β= 64°, R 和 h 分别为

3 和 2
 

nm。 计算出球形和 Berkovich 压头面积分别为 8. 25
和 8. 20

 

nm2 。
对 Berkovich 压头面朝前的情况来说, 划入时 Ft 的

波动较另外 2 种情况更稳定, 这是因为另外 2 种情况划

入时产生较多的位错(图 7a), 造成局部材料硬化, 引起

Ft 上下波动较大[59] 。 载荷位移曲线的 pop-in(载荷曲线

平移)代表内部出现位错, 之后的曲线波动明显变大, 也

说明了位错增多会影响载荷值的波动。
图 7 为纳米划入时 3 种情况下的晶体位错分布和演

化情况, Ga 面划入时主要产生刃位错和少量混合位错。
球形压头划入后位错最为严重, 主要集中于划入轨迹的

左右两侧和前方, 其中存在较多的部分位错, 说明球形

压头划入过程中造成的晶体破坏较多, 晶体滑移严重,
产生较多的畸形位错(图 7b)。 图 7a 中 Berkovich 压头尖

图 6　 分子动力学模拟 GaN 纳米划入时 3 种不同情况下切削力在划

入过程中的变化 ( a) 和压头切向面积示意图 ( 切削距离

16
 

nm, 切削深度 2
 

nm, 切削速率 50
 

m / s, Berkovich 压头下

2 种情况面积相同)(b)

Fig. 6　 The
 

cutting
 

force
 

of
 

GaN
 

for
 

three
 

different
 

conditions
 

during
 

mo-

lecular
 

dynamics
 

simulation
 

nano-scratching
 

(a)
 

and
 

the
 

schematic
 

diagram
 

of
 

the
 

tangential
 

contact
 

area
 

of
 

the
 

indenter
 

( distance =

16
 

nm,
 

cutting
 

depth = 2
 

nm,
 

cutting
 

speed = 50
 

m / s,
 

Berkovich
 

indenter
 

with
 

the
 

same
 

area
 

in
 

two
 

conditions)
 

(b)

角朝前情况下位错主要存在于两侧的接触面, 压头前方

和划入轨迹上基本没有位错。 图 7c 为 Berkovich 压头尖

角朝前划入过程中的位错产生演变图, 压头刚开始接触

晶体时, 压头前方两个接触面外围出现位错, 随着划入进

行, 压痕两侧位错增多, 并不断向外滑移扩展, 逐渐与划

痕轨迹线平行。 又因为压头前进时挤压作用, 位错受外力

堆积到一起, 互相抵消重新生成部分红色畸形位错[60,
 

61] 。
Berkovich 面朝前情况下压头产生的位错最少, 基本

都在划痕轨迹的正下方, 且主要是部分位错, 与之前

2 种情况存在明显差异。 结合图 7d 位错演变图可以发

现, 压头在刚开始划入时, 压头正前方存在因原子滑移
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而产生的位错, 且随着划痕深入, 压头前方产生的位错

逐渐增多, 在划入 4
 

nm 处压头正前方较远处产生了 3 条

平行的刃位错, 说明晶体加工中位错扩展范围较大[62] 。
随着压头移动位置超过外围扩展位错的位置, 压头便会

穿过位错线, 破坏掉原有的位错, 如图 7d 中压头在 6
 

nm
处时。 MD 模拟中, 压头从工件一端移动到另一端, 会

将前方所有的位错破坏掉, 划入过后, 只在划痕底部存

在部分不完整位错。

图 7　 分子动力学模拟 3 种情况划入时 GaN 表层位错分布:
 

(a)划入后位错分布; ( b ~ d)球形压头、 Berkovich 压头尖角朝前和面朝前

划入时的位错演变

Fig. 7　 Distribution
 

and
 

evolution
 

of
 

dislocation
 

on
 

GaN
 

subsurface
 

for
 

three
 

different
 

conditions
 

during
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

scratching:
 

(a)
 

dislocation
 

distribution
 

after
 

scratching;
 

(b ~ d)
 

the
 

dislocation
 

evolution
 

under
 

the
 

spherical
 

indenter,
 

Berkovich
 

indenter
 

with
 

the
 

sharp
 

angle
 

forward
 

and
 

the
 

face
 

forward

　 　 图 8 为划入后晶体结构剖视图, 主要体现了划入过

后晶体亚表层结构的转变以及原子堆积情况。 划入后半

部分晶体形变区域深度明显大于划入前半部分的深度,
说明弛豫作用对加工后的晶体结构损伤具有一定的恢复

效果[63] 。
对于球形压头来说, 划入后的变形区域范围较大,

晶体变形区域较深, 另外, 图 8 中球形压头加工后的晶

体存在较多的四面体晶体结构(蓝色原子), Berkovich 尖

角朝前情况的四面体结构原子最少, 说明相同加工深度

下球形压头对晶体具有更大的应力作用[64] 。
图中虚线为 GaN 工件的初始高度和加工深度, 球形

剖视图中的原子明显高于工件初始高度, 表面原子堆积

发生在压头的两侧和正前方; Berkovich 压头尖角朝前情

况下晶体形变区域范围集中, 深度较浅, 原子堆积主要

发生在沟槽两侧内壁; Berkovich 压头面朝前情况下, 晶

体变形情况较轻, 但划痕下方存在几处较深的结构损伤,
划痕两侧无原子堆积, 堆积集中在压头的正前方。 综合

比较可得, Berkovich 尖角朝前情况下压头对晶体损伤较

小且范围稳定, 表面无明显的原子堆积现象, 有利于材

料的加工去除。
图 9 比较了球形压头和 Berkovich 压头尖角朝前 2 种

情况在恒定正压力 Fn 划入时正压力对侧向力 Ft 和划入

深度 dp 的影响, 得出 Berkovich 压头尖角朝前的 Ft 和 dp

大于球形压头, 载荷越大, 2 种压头之间的差别越明显。
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图 8　 3 种情况划入时 GaN 的亚表面损伤: (a)球形压头, (b)Berkovich 压头尖角朝前, (c)Berkovich 压头面朝前

Fig. 8　 Subsurface
 

damage
 

of
 

GaN
 

during
 

scratching
 

for
 

three
 

conditions:
 

(a)
 

spherical
 

indenter,
 

( b)
 

Berkovich
 

indenter
 

with
 

the
 

sharp
 

angle
 

for-

ward,
 

(c)
 

Berkovich
 

indenter
 

with
 

the
 

face
 

forward

图 10 显示了球形压头和 Berkovich 压头尖角朝前 2 种情

况在 500
 

mN 正压力下的划痕形貌: 球形压头主要引起弹

性变形, 材料几乎没有发生破坏; Berkovich 压头划过

后, 晶体表面有明显的鱼骨状塑性变形和小裂纹[65] 。 同

深度下球形压头较 Berkovich 压头的 Fn 更大, 与 MD 模

拟结果一致。

图 9　 恒载划痕实验的正压力 Fn 对侧向力 Ft 和划入深度 dp 的影响

Fig. 9　 The
 

changes
 

of
 

penetration
 

depth
 

dp
 and

 

tangential
 

force
 

Ft
 with

 

normal
 

load
 

Fn
 in

 

the
 

constant
 

load
 

scratch

图 10　 正压力为 500
 

mN 时残余划痕光学形貌照片: ( a)球形压头,
(b)Berkovich 压头尖角朝前

Fig. 10　 Optical
 

morphology
 

of
 

residual
 

scratches
 

under
 

positive
 

pressure
 

of
 

500
 

mN:
 

( a)
 

spherical
 

indenter;
 

( b)
 

Berkovich
 

indenter
 

with
 

the
 

sharp
 

angle
 

forward

4　 结　 论

采用分子动力学模拟球形压头和不同角度的 Berkov-
ich 压头对 GaN 单晶仪器化压入和划入过程的影响。 通

过对 3 种情况压入的载荷位移曲线进行分析, 发现 Berk-
ovich 压头一尖锐棱边朝向[11-20]晶向时, 晶体的硬度和

弹性模量最大, 计算得出该方向的弹性张量偏大验证了这

一结果。 压入过程中, 位错主要分布于压头与材料接触边

界的外围; 对于球形压头, Ga 面上的原子滑移主要沿着

<11-20>晶向族的 6 个方向; 对于 Berkovich 压头, 尖锐

棱边能有效抑制该方向原子的滑移和位错扩展, 当其中

一尖锐棱边朝向[11- 20]晶向时, 原子位移以及位错现

象减少, 原子滑移和堆积主要出现在垂直于压头 3 个棱

边的方向上。 说明晶体加工受到变形破坏时, 晶体本身

的各向异性影响以及压头形状和角度共同作用, 造成了

晶体表面的最终破坏形貌。
划入过程中, 刃位错主要经历了滑移产生、 扩展成

型和破坏重组 3 个过程。 球形压头划入后产生的位错最

多; Berkovich 压头面朝前情况下位错最少, 但压头前方

存在大量的材料堆积; Berkovich 压头尖角朝前时位错适

中, 且亚表层塑性变形区域均匀, 原子堆积较少。 恒载

划痕实验验证了模拟时球形压头较 Berkovich 压头具有更

大的正压力和材料破坏效果。
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