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Abstract: In this work, the growth behaviors of ZnO thin films on MgO (011) substrates were studied. ZnO films were 
deposited on MgO(110) substrates using oxygen plasma-assisted molecular beam epitaxy (MBE). Their surface mor- 
phologies were probed by atomic force microscopy (AFM) and scanning electron microscopy (SEM). Elemental con- 
stituents at different depths were also analyzed by X-ray photoelectron spectroscopy (XPS) and the optical properties of 
the ZnO films were characterized by transmission spectra. The film growth was found to follow a three-dimensional 
growth mode and the surface morphologies could be monitored by substrate temperature. The characteristic band gap of 
ZnO was found for all the films and the value was little influenced by the substrate temperature. In addition, the evolu- 
tion of the structure was examined by capturing in situ reflection high-energy electron diffraction (RHEED) patterns 
and ex situ AFM for different growth steps. During the growth of ZnO films, the Zn ions were found to diffuse into the 
MgO(110) substrate. 
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摘  要：本文着重研究 ZnO 薄膜在 MgO(011)衬底上的生长行为。利用分子束外延法(MBE)在 MgO(110)衬底上

生长 ZnO 薄膜，通过原子力显微镜(AFM)和扫描电子显微镜(SEM)表征了其表面形貌，利用 X 射线光电子能谱

学(XPS)对薄膜的组分进行深度分层剥析，并采用透射谱(XL)研究了其光学性质。结果显示，薄膜以三维模式生

长，而且薄膜表面平整度受到衬底温度的影响；而所生长的薄膜均显示了 ZnO 透射谱的特征峰，特征峰的位置

几乎不受衬底温度的影响。不同生长时间段的薄膜结构的演变过程也通过原位的反射高能电子衍射(RHEED)和

原子力显微镜进行了考察。XPS 分层组分分析发现，在 ZnO 薄膜生长过程中，Zn 离子会扩散到 MgO(110)衬底

之中。 
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1. 背景 高质量的薄膜。在放入 MBE 生长腔之前，单晶 MgO 

(011)衬底先后用丙酮和酒精在室温下用超声波清洗

器交替清洗三遍去除上面的杂质，每遍 5 分钟，之后

用去离子水清洗去除酒精，再用干燥的氮气吹干。放

入 MBE 生长腔之后，MgO(011)衬底先在温度为 400

℃，氧偏压 5.0 × 10−5 mbar，射频功率 250 W 的富氧

条件下退火一个小时。生长ZnO薄膜时氧偏压为 1.0 × 

10−5 mbar，射频功率为 180 W，锌源(纯度为 99.9999%) 

近年来，ZnO 材料以其在短波长激光器、真空荧

光显示器(或者场发射显示器)、大功率高频设备、太

阳能电池以及表面声波器件等方面的广泛应用[1-5]，吸

引着越来越多的关注。ZnO 的禁带宽度为 3.37 eV，

与同为宽禁带半导体的 GaN 相比，ZnO 具有更高的

激子束缚能、更好的稳定性以及更低廉的制备成本，

使得人们越来越重视对氧化锌的研究。由于 ZnO 在室

温下比较稳定的结构为六方纤锌矿，现在高质量的

ZnO 薄膜经常生长在比较昂贵的六角形衬底上，如氧

化锌、氮化镓、蓝宝石等。而在实际应用时，作为半

导体的 ZnO 薄膜往往需要与具有其它结构的功能性

材料集成在一起，如具有立方钙钛矿结构的高介电材

料。氧化镁具有最简单的岩盐矿立方结构，可作为六

方氧化锌与立方衬底集成的试金石。本课题组已经在

MgO(001)上用分子束外延方法成功生长了与体材料

光电性质相近的六方纤锌矿 ZnO 薄膜[6]，而且通过改

变生长条件，在同一个 MgO(001(衬底上实现了 ZnO 

(0001)极性面和 ZnO(10-10))非极性面的可控生长[7]。

本文将侧重于报道以 MgO(011)面作为衬底外延生长

ZnO 薄膜的初步结果，并且讨论影响薄膜质量的生长

条件。由于 MgO(011)面和 ZnO 非极性面同为长方形

结构，以 MgO(011)面为衬底，对于 ZnO 的非极性生

长有一定的探索意义。在现有的文献中，以 MgO(011)

面作为衬底的研究主要集中在生长 FePt、NiO、CoNi

等与磁性相关的材料上，并且以氧化镁作为衬底对样

品的磁性有明显影响[8-10]。因此研究在 MgO(011)上

ZnO 薄膜的生长具有一定的科学意义和应用前景。 

的温度保持在 330℃。对于本文所报道的 MgO(011)

衬底上外延生长的一系列 ZnO 薄膜，以上的生长条件

都保持不变，唯一变化的是衬底温度，变化的范围从

240℃到 430℃。我们通过一系列表面和界面表征技术

对所生长的 ZnO 薄膜进行了结构和电子性质的研究。

原位的 RHEED 探测了衬底和薄膜的表面结构；异位

的 X 射线衍射谱(XRD)检测了 ZnO 薄膜的取向。原子

力显微镜(AFM)测量了 ZnO 薄膜的表面粗糙度；扫描

电镜(SEM)拍摄了 ZnO 薄膜的表面和截面形貌。我们

还通过 X 射线光电子能谱(XPS)来观察 Zn 和 Mg 在生

长过程中含量的变化情况，并通过透射谱(XL)测试了

ZnO 薄膜的光学特性。 

3. 实验结果和讨论 

3.1. 生长温度对 ZnO 薄膜结构与性质的影响 

图 1 为 MgO(011)衬底上外延 ZnO 薄膜的 AFM  
 

 

2. 实验方法 

本文涉及的生长实验主要在一个配有原位反射

高能电子衍射(RHEED)和扫描隧道显微镜(STM)的超

高真空分子束外延系统(MBE)中进行。用分子束外延

方法(MBE)生长薄膜时，由于在蒸发过程中，基体和

薄膜表面受残余气体分子或原子的轰击次数较少，大

约 1013 次/cm2∙s[11]，因此，杂质气体掺入到薄膜中的

可能性较小；而且 MBE 的生长速率慢，一般为 0.1~10

个单原子层/s，容易得到光滑均匀的表面和界面[12]；

可以比较精确地控制基底和源的温度，更容易生长出 

Figure 1. AFM results. (a) RMS with different growth tempera-
tures; (b) and (c) AFM images with growth temperatures of 370˚C 
and 430˚C, respectively; (d) 3D AFM view of ZnO with the growth 

temperature of 370˚C 
图 1. AFM 测试结果。 (a) 不同生长温度对应的RMS的变化情况；

(b) (c) 分别是生长温度为 370℃和 430℃的 AFM 扫描图像；(d) 生
长温度为 370℃的 ZnO 薄膜的三维形貌 



ZnO/MgO(011)的异质外延与特性 

测试表征结果。图 1(a)为 ZnO 薄膜的均方根粗糙度

(RMS)随生长时衬底温度的变化情况。可以看出衬底

温度小于 370˚时 ZnO 薄膜的 RMS 比较小，在所测试

的温度点中衬底温度为 370˚时薄膜的平整度最佳，而

不是温度越高平整度越高，与理论计算吻合[13]；该温

度点也成为一个转折点，因为高于该衬底温度时，薄

膜的均方根粗糙度(RMS)明显上升，当衬底温度 430℃

时 ZnO 薄膜的粗糙度最大。图 1(b)和图 1(c)分别为衬

底温度为 370℃(RMS最小)时和430℃(RMS最大)时所

对应的 AFM 测试结果。在这两种衬底温度下生长的

ZnO 颗粒形状有所不同。图 1(d)图显示了衬底温度为

370℃时所生长的 ZnO 薄膜呈现三维的锥形岛状生

长，而不是最佳的二维层状生长模式。 

图 2 为衬底温度在 240℃到 430℃之间外延生长

的 ZnO 薄膜的透射谱。从图中可以看出在 380 nm 左

右，有明显的峰值出现，对应为 ZnO 的特征吸收边。

并且随着衬底温度的变化，该特征峰的位置及其半高

宽几乎不受影响。由此可见，衬底温度影响了薄膜的

平整度，但对所生长的薄膜的浓度影响不大。 

3.2. ZnO 薄膜的表面形貌随生长时间的 

演化过程 

为了对 MgO(011)衬底上 ZnO 薄膜的生长机制进

行一些初期探讨，我们研究了薄膜的表面结构随生长

时间的变化情况。因温度为 370℃时 ZnO 薄膜具有最

小的 RMS 值，我们采用与之相同的实验条件，原位

观测 ZnO 薄膜在分别生长 0.5 h、1.0 h、1.5 h、2.0 h

后得到的 RHEED 图，结果如图 3 所示。从(a)到(d)

可以看出薄膜表面的平整度逐渐变好。(a)的 RHEED

图比较模糊，反映出薄膜初期生长时，在与衬底磨合

的过程中呈现的不平整状态。从(a)到(b)到(c)，RHEED

图样愈渐清晰，但呈明显的点状图像，说明薄膜为三

维岛状结构。到(d)时，RHEED 图样出现环状，表示

薄膜趋向平整化[14]。图 4 显示了不同生长时间段的

ZnO 薄膜的 AFM 测试结果，与 RHEED 结果基本一

致。特别是(b)和(c)明显显示了三维的表面结构。而(d)

图则相对比较平整。由薄膜生长[6]可知，由于生长过

程中岛的形成，随着岛不断长大，岛间距离逐渐减小，

最后相邻小岛可互相联结合并为一个大岛。在分子之

间的相互作用力影响下，使得沟壑区域比平面出更容 
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Figure 2. Transmission spectra of ZnO films 
图 2. 氧化锌薄膜的透射谱结果 

 

 

Figure 3. RHEED patterns for ZnO films with growth time of (a) 
0.5 h; (b)1.0 h; (c) 1.5 h; (d) 2.0 h 

图 3. 生长了(a) 0.5 h；(b) 1.0 h；(c) 1.5 h；(d)2.0 h 的 RHEED 图 

 

 

Figure 4. AFM for ZnO films with growth time of (a) 0.5 h; (b) 1.0 h; 
(c) 1.5 h; (d) 2.0 h 

图 4. (a) 生长了 0.5 h；(b) 生长了 1.0 h；(c) 生长了 1.5 h；(d) 生
长了 2.0 h 的 ZnO 薄膜的 AFM 形貌图 
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200 nm

~ 80 nm

 

Figure 5. Cross-sectional SEM image of the ZnO film. 
图 5. ZnO 薄膜的截面 SEM 扫描形貌 

 

易生长薄膜，因而随着生长过程的进行，薄膜表面会

有一定程度的平整转化。 

3.3. ZnO/MgO(011)界面分析 

图 5 为 ZnO 薄膜的 SEM 图。ZnO 薄膜与 ZnO(011)

衬底的界面清晰可见。但薄膜的表面是不平整的，有

一个个的岛状突起，比较不平整，这与 AFM 的测试

结果相吻合，进一步证实了实验中的 ZnO 样品生长遵

循了三维岛状生长模式。由于 MgO 和 ZnO 晶格失配，

应力在生长过程中得不到释放，逐渐积累使生长样品

表面变得粗糙。通过在 SEM 中标尺，粗略得知 ZnO

薄膜的厚度在 80 nm 左右。这一厚度参数为以下 XPS

实验结果的讨论提供了参考依据。 

由图 1 得知，在衬底温度为 370℃时，所生长的

ZnO 薄膜的 RMS 是最小的，因此我们对衬底温度为

370℃的样品做了深度分层的 XPS 测试，如图 6 所示。

图(a)为 Zn 元素(以 Zn 的 2p3/2 XPS 峰为依照)在所生

长的 ZnO 样品中的组分变化情况，从 0 nm 到 100 nm

表示从样品表面开始测量，0 nm 时由于表面其他元素

的存在，Zn 元素没有显示达到最大。30 nm 到 100 nm

之间 Zn 元素一直在不断减小，在 100 nm 时还有一定

的含量，含有 Zn 元素的材料层实际超过了 100 nm。

图 6(b)为生长温度为 370℃时 Mg 元素(以 Mg 的 2p1/2 

XPS 峰为依照)含量在样品中的变化情况，从 0 nm 到

100 nm 同样表示从样品表面开始测量，在 0 nm 到 80 

nm 时 Mg 元素几乎没有，在深度为 80 nm 时开始出

现 Mg 元素，说明不含 Mg 元素的薄膜层有 80 nm。

而前面提到，由 SEM 界面图的结果可知，所生长的

薄膜层大约为 80 nm 左右。因此，很有可能在薄膜生

长的初期阶段，衬底被加热时，Zn 元素扩散到了 MgO 

衬底中，因而形成了超过 100 nm 的含 Zn 的材料层。

扩散的深度大约超过 20 nm。 

 

Figure 6. XPS results. Component changes of (a) Zn2p3/2; (b) 
Mg2p1/2 at different depths for the ZnO film grown at the sub-

strate temperature of 370℃ 
图 6. XPS 结果。衬底温度为 370℃时所生长的 ZnO 薄膜的不同深

度下(a) Zn2p3/2 和(b) Mg2p1/2 含量变化情况 

4. 结论和展望 

我们考察了 ZnO 薄膜在 MgO(011)衬底上的生长

行为，发现生长温度对 ZnO 薄膜的表面平整度有一定

的影响：在一定温度条件下，会随着温度的升高而更

加平整，超过一定的温度，会随着温度的升高而越来

越粗糙。但薄膜的光学特性受生长温度的影响较小。

我们还通过不同生长时间段的 RHEED 和 AFM 结果，

观测了薄膜表面渐趋平整的过程。也通过 XPS 分层组

分分析发现，在约 80 nm 的 ZnO 薄膜生长过程中，

Zn 离子渗透到衬底的深度达 20 nm 以上。 
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