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Теоретический анализ профилей состава в осевых гетероструктурах

на основе нитевидных нанокристаллов AlGaAs
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Проведен анализ профилей состава в осевых гетероструктурах нитевидных нанокристаллов (ННК)
GaAs/AlxGa1−xAs/GaAs и AlxGa1−xAs/GaAs/AlxGa1−xAs. Различие состоит в типе катализатора (Ga или Au),
а также в материале, с которого начинается рост гетероструктуры (ННК GaAs или ННК AlxGa1−xAs

тройного состава). Рассчитаны профили состава и показано, что использование Au значительно увеличивает

размытие гетероинтерфейса за счет эффекта резервуара. Данный эффект подтверждается экспериментально.
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Нитевидные нанокристаллы (ННК) тройных полу-

проводниковых соединений III−V (III−V ННК) и

гетероструктуры на их основе широко используются в

фундаментальных исследованиях и различных устрой-

ствах оптоэлектроники, которые могут быть совмещены

с кремниевой электронной платформой [1–3]. Осевые ге-
тероструктуры Ax0

B1−x0
C/Ax s

B1−x s
C/Ax0

B1−x0
C в III−V

ННК Ax B1−xC с начальным составом x0 и стационар-

ным составом x s обычно выращиваются по механиз-

му пар−жидкость−кристалл (ПЖК). Эффект резервуа-

ра, связанный с остаточными концентрациями атомов

различных элементов в капле, приводит к размытию

осевых гетероинтерфейсов [4–7]. Классическая система

материалов AlxGa1−xAs является одной из важнейших

гетероэпитаксиальных систем, на основе которой в ННК

синтезируются осевые структуры GaAs/AlGaAs различ-

ного состава и кристаллической фазы [8–14]. Цель на-

стоящей работы состоит в теоретическом исследовании

профилей состава в двойных осевых гетероструктурах

на основе ННК AlGaAs и анализе факторов, влияющих

на ширину гетероинтерфейсов в данной системе.

Известно [6,15,16], что для расчета профилей состава

при росте гетероструктуры по механизму ПЖК требу-

ется зависимость состава ННК AlxGa1−xAs x от относи-

тельной концентрации атомов Al в капле катализатора

y = χAl/(χAl + χGa). Здесь и далее χk обозначают отно-

сительные атомные концентрации элементов k = Al, Ga,

As и Au, растворенных в жидкости, удовлетворяющие

условию χAl + χGa + χAs + χAu = 1. При автокаталити-

ческом росте ННК имеем χAu = 0, в то время как

χAs ∼= 0 во всех случаях в связи с малой растворимостью

As в жидкости при типичных ростовых температурах

∼ 500−630 ◦C [4,12,16,17]. Согласно результатам рабо-

ты [18], распределение жидкость−кристалл x(y) при

росте ПЖК имеет равновесный характер для тройных

соединений III−V, основанных на смешении атомов

группы III [15,16], и кинетический при смешении атомов

группы V [17]. Равновесное распределение x(y) для

решеточно-согласованной системы AlxGa1−xAs опреде-

ляется формулой Ленгмюра−Мак Лина [18]:

x =
c ly

1 + (c l − 1)y
. (1)

Коэффициент c l , описывающий различия в коэффици-

ентах аффинности атомов Al и Ga, зависит от зна-

чения χtot = χAl + χGa ∼= 1− χAu и температуры [18] и

резко убывает при увеличении концентрации Au в кап-

ле (рис. 1). Значения c l ≫ 1 соответствуют хорошо

известному свойству ПЖК-роста ННК AlGaAs, согласно

которому концентрация атомов Al в капле много меньше

концентрации атомов Ga [15,16,18,19] (рис. 1).

В предположении постоянства скорости вертикально-

го роста ННК при переключении потоков атомов группы

III состав по Al в капле y подчиняется кинетическому

уравнению [19]:

1

g

dy

dξ
= x s − x . (2)

Здесь x s — стационарное значение состава по AlAs в

гетероструктурной вставке, ξ — безразмерная верти-

кальная координата вдоль оси роста ННК, выраженная

в монослоях (ML), g — геометрический параметр,

определенный далее. Используя (1) в (2) и интегрируя

с начальным условием x(ξ − ξ0) = x0, получаем анали-

тическое решение для профиля состава вдоль оси ННК

20
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Рис. 1. Распределение жидкость−кристалл при росте ННК

AlxGa1−xAs по механизму ПЖК при автокаталитическом росте

в отсутствие Au при температуре T = 610 ◦C и Au-катали-

тическом росте при T = 510 ◦C и χAu = 0.5. Расчет по

формуле (1) при c l = 497 и 7.8 соответственно [19].

в виде

ξ − ξ0

1ξ
=

1

(1− bx s )2
ln

[

(x s − x0)(1− bx)

(x s − x)(1− bx0)

]

+
b(x0 − x)

(1− bx s )(1− bx0)(1− bx)
. (3)

Характерная ширина интерфейса 1ξ для ННК радиуса R

равна

1ξ =
1

gc l

= F
1− χAu

c l

, F =
�SR f (β)

3�Lh
, (4)

где

f (β) =
(1− cos β)(2 + cos β)

(1 + cos β) sin β
(5)

есть геометрическая функция контактного угла капли β

на вершине ННК [7]. Величины �S , �L и h обозначают

элементарный объем на пару III−V в твердом теле,

элементарный объем в жидкости и высоту монослоя

соответственно. Для системы AlGaAs эти величины хо-

рошо известны [16]: �S = 0.0452 nm3, �L = 0.02 nm3 и

h = 0.326 nm. Отметим, что полученное решение описы-

вает профиль состава в любой двойной гетероструктуре

Ax0
B1−x0

C/Ax s
B1−x s

C/Ax0
B1−x0

C в III−V ННК с любым

начальным составом x0 и стационарным составом x s

при условии, что распределение жидкость−кристалл

определяется формулой (1).
На рис. 2 представлены профили

состава по AlAs в двойных осевых

гетероструктурах GaAs/Al0.5Ga0.5As/GaAs и

Al0.5Ga0.5As/GaAs/Al0.5Ga0.5As с геометрическими

параметрами из таблицы, соответствующими экспе-

риментальным данным работ [12] и [10] соответственно,
с одинаковым 50% составом секций AlGaAs. Остальные

параметры в таблице рассчитаны по формулам (4)
и (5). Анализ расчетных профилей состава показывает,

что при одинаковом составе ширина интерфейсов

слабо зависит от материала, с которого начинается

рост гетероструктуры (бинарный GaAs в первом

случае и ННК тройного состава Al0.5Ga0.5As во

втором случае). Различие в температурах также

не является принципиальным. Основным фактором,

определяющим увеличение ширины интерфейса при

данных параметрах, является наличие Au в капле. Это

приводит к существенному уменьшению величины c l от

значения 497 для автокаталитических ННК до 7.8 для

Au-каталитических ННК и, как следствие, к увеличению

характерной ширины интерфейса от 3 до 15ML (см.
таблицу). Увеличение 1ξ для Au-каталитических ННК

наблюдается даже несмотря на то, что объем капель

на их вершине существенно меньше за счет меньшего

радиуса и контактного угла капли.

На рис. 3 приведено сравнение расчетных кривых

и экспериментальных данных по профилям состава

для автокаталитических ННК GaAs/AlxGa1−xAs/GaAs

при T = 610 ◦C [12] и Au-каталитических ННК

AlxGa1−xAs/GaAs/AlxGa1−xAs с начальным составом

x0 = 0.3. Расчетные параметры соответствуют приведен-

ным в таблице. Видно, что расчетные кривые хорошо

описывают экспериментальные данные. Значительный

разброс данных [12] возникает за счет низкого контра-

ста вставок GaAs в теле ННК GaAs малого радиуса.

Следует, однако, отметить, что вставки AlxGa1−xAs в

ННК GaAs выращивались при выключенном потоке Ga,

т. е. стационарный состав вставок равен единице. Выра-

щивание гетероструктуры до состава, равного единице,

привело бы к радикальному размытию интерфейсов

(штриховая линия на рис. 3), поскольку состав с вы-

соким содержанием AlAs требует вытеснения из капли

стабильных атомов Ga. Следует отметить, что получение
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Рис. 2. Профили состава в двойных осевых

гетероструктурах в ННК GaAs/Al0.5Ga0.5As/GaAs и

Al0.5Ga0.5As/GaAs/Al0.5Ga0.5As. Расчет по формуле (3) с

параметрами из таблицы.
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Параметры авто- и Au-каталитических гетероструктур в ННК AlGaAs

ННК/катализатор T , ◦C R, nm β, deg f (β) χAu c l F b 1ξ

AlGaAs/Ga 610 60 135 4.28 0 497.0 1480 0.998 2.98

AlGaAs/Au−Ga 510 24 115 10.6 0.5 7.8 237 0.872 15.2
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Рис. 3. Профили состава в двойных осевых гетерострукту-

рах в автокаталитических ННК GaAs/AlxGa1−xAs/GaAs [12]
и Au-каталитических ННК AlxGa1−xAs/GaAs/AlxGa1−xAs с

начальным составом x0 = 0.3 [10] (символы). Линии — расчет

по формуле (3) с параметрами из таблицы.

барьерных слоев бинарного AlAs практически и не

требуется. Еще одним отличием рассматриваемых ННК

является то, что автокаталитические ННК имеют куби-

ческую кристаллическую фазу [12], а Au-каталитические
ННК — гексагональную [9–11]. Это обстоятельство не

учитывается в модели и требует дополнительного ана-

лиза, который будет приведен в отдельной публикации.

Таким образом, построенная модель подходит для рас-

четов профилей состава осевых гетероструктур в III−V

ННК с распределением жидкость−кристалл вида (1).
Это соответствует малым параметрам рассогласования

решеток в тройных ННК, основанных на смешении

атомов группы III, и кинетическим диаграммам состава

в ННК, основанных на смешении атомов элементов

группы V. Полученная аналитическая формула хорошо

описывает различные экспериментальные данные в си-

стеме AlGaAs. Данные результаты могут использоваться

для количественного анализа и управления составом

гетероструктурных ННК в широкой области систем

материалов III−V.
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