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С помощью кинетической решеточной модели Монте-Карло проанализирован самокаталитический рост

планарных GaAs нанопроволок. Рост нанопроволок по механизму пар-жидкость-кристалл рассматривался

для подложек GaAs с ориентациями (111)А и (111)В. Исследовалось влияние температуры и расположения

капель галлия на морфологию и направление роста планарных GaAs нанопроволок. Выявлен диапазон

температур, в котором наблюдался стабильный рост планарных GaAs-нанопроволок на поверхности

GaAs(111)А. Выбранное асимметричное расположение капель позволяет получать однонаправленный рост

нанопроволок.
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1. Введение

В последнее десятилетие наряду с интенсивным изу-

чением вертикальных AIIIBV нитевидных нанокристал-

лов [1] большой интерес вызывают планарные нанопро-

волоки [2] благодаря их совместимости со стандартной

планарной технологией [3]. На сегодняшний день уже со-

зданы полевые транзисторы и аксиальные p−n-переходы
на базе планарных GaAs-нанопроволок с образцовыми

электрофизическими характеристиками [4].
Ранее при определенных условиях роста вертикаль-

ных нанокристаллов наблюдали формирование планар-

ных нанопроволок и считали их дефектами выбран-

ного режима роста [5]. В связи с перспективой ис-

пользования планарных AIIIBV нанокристаллов в на-

стоящее время ведется целенаправленный поиск усло-

вий их формирования. Одним из способов формирова-

ния планарных нанопроволок является рост кристаллов

с помощью капель-катализаторов по механизму пар-

жидкость-кристалл методом молекулярно-лучевой эпи-

таксии. Такие планарные наноструктуры эпитаксиально

связаны с подложкой, имеют совершенную структу-

ру и, в отличие от вертикальных, не имеют дефекта

двойникования плоскостей [2]. В качестве катализато-

ра роста нанопроволок по механизму пар-жидкость-

кристалл (ПЖК) в основном используют золото [1,2],
что является проблемой для создания оптоэлектронных

приборов на основе нанопроволок. Атомы золота в

процессе роста встраиваются в растущий кристалл, об-

разуя центры безызлучательной рекомбинации, ухудшая

характеристики приборов [6]. Решение этой проблемы

было найдено для вертикальных нитевидных нанокри-

сталлов и заключалось в использовании катализатора-

металла, входящего в состав растущей проволоки, т. е.

в самокаталитическом росте нанопроволок [5,7]. Однако
работ по самокаталитическому росту планарных AIIIBV

нанопроволок по механизму ПЖК в открытой печати

нет, что связано с узким диапазоном ростовых усло-

вий таких структур и высокими требованиями к свой-

ствам поверхности подложек. Работы по имитационному

моделированию роста нанопроволок посвящены лишь

вертикальным наноструктурам и рассматривают только

отдельные аспекты их формирования [8–10]. Ранее по-

лучены результаты по росту вертикальных нитевидных

нанокристаллов Si, GaAs и InAs с помощью моделиро-

вания методом Монте-Карло [11–13].
Изготовление ряда приборов на основе планарных

нанопроволок предполагает наличие однонаправленного

массива таких кристаллов. Рост нанокристаллов AIIIBV в

выделенном направлении определяется потоком частиц

V группы, поступающего в каплю, т. е. кристалл рас-

тет в том направлении откуда поступление материала

V группы максимально. Соответствующего распределе-

ния частиц V группы вблизи капли- катализатора можно

достичь с помощью специального расположения ка-

пель на поверхности, заданных свойств поверхностного

слоя (скорость диффузии и скорость десорбции частиц

V группы с поверхности) и оптимальных ростовых

условий (скорость осаждения частиц III и V групп,

температура).
Данная работа направлена на поиск оптимальных

условий роста однонаправленного массива планарных

нанопроволок GaAs. Рассматривалось влияние темпе-

ратуры на морфологию GaAs-кристаллов с помощью

моделирования методом Монте-Карло. В качестве ката-

лизатора роста GaAs-нанопроволок по механизму пар-
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Рис. 1. Схематичные изображения (a) равновесной формы GaAs, формирующегося под каплей Ga; планарной GaAs-

нанопроволоки: вид сбоку (b), вид сверху (c). Ga(s) показан коричневым, Ga(l) — розовым, As — зеленым, пленка-маска —

белым, As2 обведен эллипсом. (Цветная версия рисунка — в электронной версии статьи).

жидкость-кристалл использовался жидкий галлий. Спе-

циальное расположение капель галлия на подложках

GaAs с ориентациями (111)A и (111)B обеспечивало

формирование планарных нанопроволок GaAs в задан-

ном направлении.

2. Результаты моделирования

Моделирование самокаталитического роста планар-

ных GaAs-нанопроволок проводилось с помощью про-

граммного комплекса SilSim3D, основанного на трехмер-

ной кинетической решеточной модели Монте-Карло [14].
Рассматривалась четырехкомпонентная система, состо-

ящая из мышьяка в атомарном и молекулярном ви-

де (As, As2), галлия в твердом и жидком состоянии

(Ga(s),Ga(l)). В модели учтены следующие элементар-

ные события: адсорбция Ga(s) и As2, диффузия ком-

понентов по поверхности, десорбция Ga и As2, распад

и образование As2 посредством обратимой реакции

As + As ↔ As2, диффузия As в жидком галлии, раство-

рение и кристаллизация GaAs. Растворение GaAs ими-

тировалось через взаимодействия твердого галлия и мы-

шьяка с жидким галлием Ga(s) + Ga(l) → Ga(l) + Ga(l)
и As + Ga(l) → Ga(l) + As. Кристаллизация GaAs ре-

ализовывалась при взаимодействии жидкого галлия с

мышьяком Ga(l) + As → Ga(s) + As. Каждому событию

соответствуют определенные энергии активации, выбор

которых проводился на основе согласования экспери-

ментальных и модельных температурных зависимостей

растворения GaAs в жидком галлии и температурных

зависимостей равновесного давления паров GaAs [15,16].
Схема роста планарных AIIIBV нанопроволок показана

на рис. 1. Поверхность подложки покрыта пленкой-мас-

кой со сквозными отверстиями, в которые помещались

капли галлия. В процессе осаждения галлия и мышья-

ка на поверхности подложки под каплей формируется

трехмерный GaAs-нанокристалл, который схематично

изображен на рис. 1, a. Форма кристалла обусловлена

кристаллографией и при ростовых условиях, обеспечива-

ющих планарный рост, напоминает половину усеченного

октаэдра. Боковая поверхность такого кристалла состоит

из трех плоскостей {111}, соединенных плоскостями

{100}. Ориентация верхней плоскости 3D кристалла

относится к семейству {111} и задается поверхностью

подложки. После формирования трехмерного кристалла

под каплей начинается рост планарных нанопроволок,

т. е. перемещение капли-затравки путем приращения

кристалла нитевидной формы (рис. 1, b). Капля-катализа-
тор перемещается в направлении поверхностей {111}В,

являющихся фронтом роста нитевидных AIIIBV нанопро-

волок [2]. Таким образом планарный рост нанопроволок

на основе полупроводников AIIIBV возможен в трех

направлениях, как показано на рис. 1, c.

Температура роста является одним из главных па-

раметров ростового процесса. При фиксированном от-

ношении потоков F(As2) и F(Ga) температура роста

менялась от 800 до 950K. На рис. 2 представлены ре-

зультаты моделирования роста планарных GaAs-прово-

лок на подложках GaAs(111)B при F(As2)/F(Ga) = 5.

Угол между фронтом роста планарных нанопроволок

и поверхностью (111)В составляет 71.2◦ (рис. 2, a).
При низких температурах T ∼ 800K капля галлия сразу

разделяется на четыре части, как показано на рис. 2, b.

Три капли инициируют формирование горизонтальных

проволок, одна — вертикальную. Разделение капли свя-

зано с тем, что при такой температуре мышьяк слабо

испаряется с поверхности. Это приводит к большому

диффузионному сбору мышьяка с поверхности подложки

в каплю и, как следствие, формированию под каплей

всех возможных (четырех) фасеток {111}B на границе

раздела капля-кристалл. В дальнейшем размер капель

галлия в процессе роста нанопроволок быстро умень-

шается в результате высокой концентрации мышьяка в

капле и ускоренной кристаллизации капли на границе

раздела капля-кристалл. После поглощения капли про-

исходит радиальный рост планарных нанопроволок за

счет встраивания атомов в боковые стенки кристалла,

что приводит к образованию сплошной GaAs-пленки

на поверхности подложки. Этот результат находится в

соответствии с экспериментом [5], где было показано,

что при T ∼ 800K на поверхности пленки-маски вместо

нанопроволок формируется сплошной слой GaAs.
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Рис. 2. Модельные поверхности GaAs(111)В после роста при разных температурах, K: 850 (a, c), 800 (b), 950 (d); F(Ga) = 3MC/c,

F(As2) = 15MC/c.
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Рис. 3. Модельные поверхности GaAs(111)A после роста при разных температурах, K: 890 (a, d), 800 (b), 950 (c); F(Ga) = 3MС/с,

F(As2) = 15MС/с.

Увеличение температуры с 800 до 950K приводит

к формированию протяженных планарных GaAs-нано-

проволок, которые в процессе роста срываются на

вертикальный режим роста. Изменение направления

роста связано с наличием конкурирующей горизонталь-

ной фасетки (111)B на границе раздела капля-кристалл

(рис. 2, a), формирование которой задается ориентацией

подложки. При увеличении температуры возрастает ско-

рость испарения мышьяка и уменьшается диффузионный

сбор мышьяка с поверхности пленки в каплю, в резуль-

тате чего на границе раздела капля–кристалл образуется

меньше фасеток {111}B, инициирующих рост планар-

ных нанопроволок. На рис. 2, c показан вид модельной

подложки после осаждения галлия и мышьяка при

T = 850K. На начальной стадии роста формировалась

планарная GaAs-нанопроволока. В процессе прираще-

ния кристалла происходило смещение границы раздела

капля-кристалл, т. е. капля смачивала не только фронт

роста планарной нанопроволоки, но и верхнюю огранку

GaAs-кристалла, как показано на рис. 2, a. Это привело

к расщеплению капли галлия на две части и одновре-

менному росту двух нанопроволок GaAs: планарной и

вертикальной. Капля галлия, расположенная на вершине

вертикального кристалла, поглотилась ввиду меньшего

диффузионного сбора галлия с подложки по сравнению с

каплей, инициирующей рост планарной нанопроволоки.

При высоких температурах T ∼ 950K наблюдался

только вертикальный рост GaAs-проволок (рис. 2, d).
Вертикальный рост нанопроволок связан с малым диф-

фузионным сбором мышьяка с подложки. При данной

температуре мышьяк интенсивно испаряется с поверхно-

сти подложки и поступает в каплю непосредственно из

потока, в результате чего растут только вертикальные

нанопроволоки GaAs. Капли при вертикальном режи-

ме роста проволок быстро поглощаются из-за мало-

го диффузионного галлия с подложки, связанного с

большой скоростью испарения галлия при T = 950K.

Максимально длинные планарные GaAs-проволоки на

подложках GaAs(111)B получены в области температур

850−890K.

На поверхности GaAs(111)А рост планарных кри-

сталлов более устойчив. Угол между фронтом роста

планарных нанопроволок и поверхностью (111)А со-

ставляет 109.2◦ (рис. 3, a). При низких температурах

роста (T = 800K) под каплей галлия формируются все

возможные фасетки {111}В. На рис. 3, b показан вид

модельной подложки после роста при 800K, где капля

галлия разделилась на три части, инициируя рост трех

планарных проволок. Как и на поверхности (111)В, даль-
нейшее осаждение галлия и мышьяка на поверхность

приводит к поглощению капель галлия и формированию

сплошной пленки GaAs.
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Рис. 4. Фрагмент модельной подложки GaAs(111)A с тремя каплями Ga до (a) и после(b) роста при T = 890K; F(Ga) = 3MС/с,

F(As2) = 15MС/с.

При увеличении температуры роста до T ∼ 950K уже

на начальном этапе рост кристаллов на поверхности

GaAs(111)A происходит под углом к поверхности 54◦.

Непланарный рост связан с увеличением скорости ис-

парения мышьяка при повышении температуры. После

формирования наклонной проволоки у ее основания

может сформироваться новая капля галлия, которая

становится катализатором роста планарной проволоки.

Такой случай изображен на рис. 3, c.

Оптимальной температурой для стабильного роста

планарных GaAs-нанопроволок при выбранных значени-

ях потоков является температура T = 890K. Показанная

на рис. 3, d нанопроволока непрерывно связана с пас-

сивирующим слоем, объемные дефекты на протяжении

всей длины кристалла не обнаружены. При данной

температуре и соотношении потоков As/Ga на поверх-

ности присутствует достаточное количество мышьяка,

чтобы сформировать связанные с подложкой фасетки

{111}В и не поглотить каплю-катализатор. Нерешенной

проблемой остается уменьшение толщины проволоки в

процессе роста из-за уменьшения капли галлия.

Регулируя температуру или скорость осаждаемого

вещества можно добиться формирования бездефектных

планарных нанопроволок. Однако направление их роста

остается неуправляемым без заранее заданного распо-

ложения капель-катализаторов. Специальное располо-

жение капель галлия в модели задавалось следующим

образом. В пассивирующем слое создавались отверстия,

в которые помещались капли галлия. Такая подложка

благодаря циклическим граничным условиям в лате-

ральных направлениях имитирует случай бесконечного

числа близкорасположенных капель галлия. На рис. 4, a

приведен фрагмент модельной подложки с диаметром

сквозных отверстий в пленке 5 нм до начала ростового

процесса. Этот фрагмент содержит три капли Ga, распо-

ложенных в один ряд. Расстояние между каплями в ряду

составляет 15 нм, между рядами — 120 нм. Выбранная

геометрия подложки приводит к выделенному направ-

лению роста нанопроволок вдоль поверхности. Рост

планарных кристаллов только в одном направлении обу-

словлен ограничением диффузионного сбора мышьяка с

тех участков, которые попадают в радиус диффузионного

сбора соседних капель, т. е. кристалл преимущественно

растет в том направлении откуда поступление мышьяка

максимально. На рис. 4, b показан фрагмент модельной

подложки GaAs(111)A с тремя параллельными планар-

ными GaAs-нанопроволоками.

3. Заключение

Проанализирован самокаталитический рост планар-

ных GaAs-нанопроволок по механизму пар-жидкость-

кристалл с помощью Монте-Карло моделирования. Ис-

следовались условия формирования однонаправленных

массивов планарных нанопроволок на подложках GaAs

с ориентациями (111)А и (111)B. Показано, что угол

между фронтом роста планарных нанопроволок и по-

верхностью (111)А составляет 109.2◦ , а на поверхности

(111)В — 71.2◦ . Рассматривалось влияние температуры

и расположения капель-катализаторов на морфологию и

направление роста планарных GaAs-нанопроволок. Вы-

явлен диапазон температур, в котором наблюдалось фор-

мирование планарных нанопроволок. Выбрано специаль-

ное расположение капель галлия, при котором формиро-

вались однонаправленные планарные GaAs-нанопрово-

локи. На подложках GaAs(111)А наблюдался более

стабильный рост планарных GaAs-кристаллов, чем на

GaAs(111)В.
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Abstract Using a kinetic lattice Monte Carlo model, the self-

catalyzed growth of planar GaAs nanowires was analyzed. The

nanowire growth via the vapor–liquid–crystal mechanism was con-

sidered. The effect of temperature and the catalyst droplet location

on the morphology and growth direction of planar GaAs nanowires

was studied. For GaAs(111)A and GaAs(111)B substrates, a

temperature range corresponding to stable growth of planar GaAs

nanowires was revealed. The special asymmetric arrangement of

droplets allows the one-directional nanowire growth.
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