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Аннотация. Арсениды металлов группы бора в стандартных условиях обычно имеют только
одну стабильную фазу – цинковую обманку.

Несмотря на это, нанопроволоки GaAs часто растут в метастабильной кристаллической фазе –
вюрците. В этой статье мы показываем, что упругое напряжение может быть фактором,
ответственным за рост нанопроволоки в метастабильной фазе.

Abstract. Arsenides of boron group metals at standard conditions typically have only one stable
phase – zinc blende. Despite it GaAs nanowires frequently grow in a metastable crystal phase –
wurtzite. In this paper we show that elastic stress could be the factor responsible for nanowire
growth in the metastable phase.
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Введение. Кристаллическая структура является одной из основных характеристик
материала, сильно влияющей на его физические свойства. Большинство арсенидов III-V в
объемной фазе образуют гранецентрированную кубическую решетку, так называемую
кристаллическую структуру цинковой обманки (ZB).

Однако нанопроволоки (ННП) GaAs часто растут в метастабильной кристаллической фазе –
вюрците (WZ). Обычно рост нитевидных нанокристаллов (ННК) в фазе WZ объясняют
зарождением на трехфазной линии [1].

Это объяснение требует, чтобы рост ННК происходил в режиме моноцентрического
послойного роста, поверхностная энергия боковых стенок меньше для фазы WZ и зарождение
на тройной линии более благоприятно, чем в центре.
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В этом объяснении имеется некое критическое значение радиуса ННК, выше которого ННК
всегда должны расти в кристаллической фазе ZB.

Однако экспериментально наблюдались толстые ННК GaAs [2] или InAs [3] с диаметром
больше предсказываемого теоретически критического радиуса и с кристаллической фазой
WZ.

Кристаллическая структура рис.1. является одной из основных характеристик материала,
сильно влияющей на его физические свойства.

Большинство арсенидов III-V в объемной фазе образуют гранецентрированную кубическую
решетку, так называемую кристаллическую структуру цинковой обманки (ZB).

 

Рисунок 1. Структура ZB и WZ кристаллов GaAs

Модель. HEX (гексагональная) фаза GaAs становится стабильной при давлении среды более
100 GPa. Аналогичные расчеты для InAs дают противоположные 96,6 ГПа и не позволяют
преодолеть фазовый барьер упругим напряжением.

Аналогичные рассуждения можно применить и к тройным нанопроволокам InxGa1-xAs.

На рис. 2 представлена разница энергии образования зародыша в фазе WZ и ZB на стебле WZ
для различного состава зародыша InxGa1-xAs и стержня InyGa1-yAs.

Белая линия представляет собой границу между стабильным и нестабильным ростом NW в
фазе WZ.

 



Рисунок 2. Зависимость разности энергий образования островков WZ и ZB на пару
от состава формирующегося и предшествующего монослоев. Предыдущий слой

всегда считается WZ. Красная область соответствует непрерывному росту ННК
InGaAs в метастабильной фазе, а синяя – переходу в ZB-фазу

 

В заключение было показано, что упругие напряжения являются возможной причиной роста
ННК GaAs в вюрцитной фазе для любого радиуса. Это объяснение не работает для InAs NW.
Мы считаем, что этот эффект следует учитывать, как дополнительный барьер при
инженерном политипизме.
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