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Разработана математическая модель влияния точечных дефектов на механические свойства подложек арсе-

нида галлия. Моделирование производилось с использованием первых принципов на программном пакете 
CASTEP. При помощи разработанной модели определено влияние точечных дефектов типа вакансии, между-
узельных и антиструктурных дефектов на упругие характеристики арсенида галлия. Показано, что наличие то-
чечных дефектов приводит к изменению расстояния между атомами по ребру элементарной ячейки в сторону 
их уменьшения. Точечные дефекты приводят к увеличению числа упругих постоянных С11 ... С66 с трех до 
девяти. Точечные антиструктурные дефекты вида GaAs и Asi изменяют значения модуля Юнга изменяя, тем са-
мым,  прочность подложки GaAs, точечные дефекты типа GaAs, VGa, Gai увеличивают значения коэффициента 
Пуассона, что приводит к увеличению пластичности подложки.  
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Розроблено математичну модель впливу точкових дефектів на механічні властивості підкладок арсеніду га-

лію. Моделювання проводилося з використанням перших принципів на програмному пакеті CASTEP. За допо-
могою розробленої моделі визначено вплив точкових дефектів типу вакансії, міжвузольних і антіструктурних 
дефектів на пружні властивості арсениду галію. Показано, що наявність точкових дефектів призводить до зміни 
відстані  між атомами по ребру елементарної комірки в бік їх зменшення. Точкові дефекти призводить до збі-
льшення числа пружних постійних С11 ... С66 з трьох до дев’яти. Точкові антиструктурні дефекти виду GaAs і 
Asi змінюють значення модуля Юнга, змінюючи, тим самим, міцність підкладки GaAs, точкові дефекти типу 
GaAs, VGa, Gai збільшують значення коефіцієнта Пуассона, що призводить до збільшеня пластичності підкладки. 
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АКТУАЛЬНОСТЬ РАБОТЫ. Арсенид галлия 
(GaAs) и подложки на его основе можно отнести к 
числу наиболее изучаемых полупроводниковых со-
единений, интерес к которым не ослабевает. Это 
связано с тем, что некоторые электронные свойства 
GaAs превосходят свойства Ge и Si. Арсенид галлия 
обладает более высокой подвижностью электронов, 
которая позволяет приборам работать на частотах до 
250 ГГц. Область применения GaAs постоянно рас-
ширяется, о чем свидетельствует увеличение его 
производства. Арсенид галлия применяется в СВЧ 
приборах, которые используются в смартфонах и 
планшетных ПК, в оптоэлектронике для создания 
ультраярких  светодиодов, в фотовольтаике, как в 
виде элементов солнечных батарей, так и в виде 
подложек каскадных фотоэлектрических преобразо-
вателей. 

Точечные дефекты оказывают существенное 
влияние на оптические свойства подложек на основе 
GaAs. В нелегированном арсениде галлия GaAs мо-
гут присутствовать следующие типы собственных 
точечных дефектов: вакансии мышьяка и галлия – 
VАs, VGa; междоузельные атомы мышьяка и галлия 
Asi, Gai; антиструктурные дефекты – атом мышьяка 
в позиции галлия и атом галлия в позиции мышьяка 
– AsGa, GaAs. 

Для ряда применений необходимы подложки 
больших диаметров, 100 и более мм. К подложкам  

GaAs предъявляются жесткие требования по содер-
жанию собственных точечных дефектов.   

Параметры  кристаллической решетки GaAs тес-
но взаимосвязаны с характеристиками полупровод-
никовых приборов [1]. Точечные дефекты, такие как 
дефекты замещения, вакансии, антиструктурные, и 
междоузельные дефекты, играют важную роль в 
отклонениях  параметров кристаллической решетки 
GaAs [2]. Нарушение кристаллической решетки 
приводит к изменению механических свойств под-
ложки, таких как упругие постоянные, модуль Юнга 
и коэффициент Пуассона.   

В связи с этим к совершенству кристаллической 
структуры подложек на основе GaAs предъявляются 
исключительно высокие требования. 

Если влияние точеных дефектов на электриче-
ские параметры GaAs исследовались достаточно 
полно [3, 4], то влияние этих дефектов на механиче-
ские свойства исследовано недостаточно.  

В дополнение к множеству экспериментальных 
методов математическое моделирование является 
очень эффективным методом для изучения свойств 
полупроводниковых материалов. Поэтому матема-
тическое моделирование, основанное на положени-
ях первых принципов, стало мощным инструментом 
для прогнозирования электронной структуры и уп-
ругих свойств полупроводниковых материалов [5] и 
является весьма актуальной задачей.  
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Целью работы является разработка математиче-
ской модели влияния точечных дефектов на меха-
нические свойства подложек арсенида галлия из 
первых принципов.  

МАТЕРИАЛ И РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВА-
НИЙ. Достижение  цели обеспечивается решением 
следующих задач: 

– математическое моделирование влияния то-
чечных дефектов на упругие постоянные C11 ÷C12 в 
GaAs; 

– математическое моделирование влияния то-
чечных дефектов на модуль Юнга; 

– математическое моделирование влияния то-
чечных дефектов на коэффициент Пуассона. 

Рассмотрим элементарную ячейку алмаза и сфа-
лерита (ячейка  GaAs). Обе они составлены из двух 
переплетенных гранецентрированных кубов. Хотя 
оболочки неэквивалентных атомов двух кубов сов-
падают не полностью, они оба имеют общие свойст-
ва, т.е. каждый имеет четыре ближайших соседа, 
которые находятся в четырех вершинах четырех-
гранника. Расстояние между двумя ближайшими 
атомами определяется как 

,0 ba rrABd                       (1) 

где rа и rb – химические ковалентные радиусы 
атомов A и B, соответственно.  

Если в монокристалле присутствуют дефекты 
замещения или антиструктурные дефекты, расстоя-
ние между атомами можно определить как 

,0 bsA rrd        ,0 asB rrd                 (2) 

где d0А  – расстояние при наличии вакансии А, 
d0В  – расстояние при наличии вакансии В, rs – кова-
лентный радиус замещения. 

В случае антиструктурных дефектов расстояние 
будет равно: 

,20 aAb rd     ,20 bBa rd   (3) 

где d0Аb  – расстояние при наличии антиструк-
турного дефекта  АB , d0Вa  – расстояние при наличии 
антиструктурного дефекта ВA 

Как было сказано выше, у каждого атома полу-
проводникового соединения, например А3B5 есть 
четыре самых близких соседа (более малый куб). 
Когда расстояние между двумя ближайшими атома-
ми изменяется от d0 до d, происходит упругая де-
формация ε вдоль направления [111], которая опре-
деляется выражением: 

0

0

0 d
dd

d
d 



 .                     (4) 

Компоненты ε в проекции на три оси  [100], [010] 
и [001]  можно записать как 

  zyx .                     (5) 

Согласно закону Гука напряжение σ вдоль на-
правления [001], вызванное деформацией, записыва-
ется в виде: 

 )2()( 12111211 cccc yxzz  ,   (6)       

где c11 и c12 – коэффициенты жесткости подлож-
ки GaAs. Тогда эквивалентную главную деформа-
цию вдоль оси [001] можно записать в виде: 
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где μ = (c11+2c12)/c11.  
Если деформациями решетки, кроме самих де-

формаций, вызываемой близкими соседями, можно 
пренебречь, деформации кристаллической решетки, 
вызванные дефектами замещениями и антиструк-
турными дефектами, можно будет найти из выраже-
ния: 




p
pp Nd

Nda
a

000


.                     (8) 

где Np – плотность точечных дефектов,  N0 – чис-
ло атомов. Δa=a-a0  – это разница между измерен-
ными и стандартными параметрами решетки. 

В тоже время энергия формирования вакансии 
или междоузельного дефекта может быть опреде-
ленна на основании  [6] как: 

,1   NN EEE                          (9) 

где EN  – полная энергия совершенной кристал-
лической решетки; EN±1 – полная энергия ячейки 
кристаллической решетки с дефектами; η – химиче-
ский потенциал атома, который может быть получен 
путем расчета кубические ячейки с соответствую-
щей длиной кристаллической оси или определен 
экспериментальным путем. Знак  '±' соответствует 
точечному дефекты вакансии (–) или междоузель-
ные дефекту (+).  

Энергия формирования дефектов Френкеля (ва-
кансия и атом в междоузлии) в подложке GaAs 
представляет собой сумму энергии формирования 
атомарной вакансии и междоузельных дефектов, в 
то время как формирование дефектов Шотки (вакан-
сии, возникшие за счет ухода атома из узла на по-
верхность кристалла) требует энергии, которая мо-
жет переместить два вида атомов вакансии на по-
верхность, чтобы сформировать новую ячейку: 

),()()()( GaAsEVEVEE GaAsSchottky       (10) 

где  E(VAs) и E(VGA) – энергии формирования ва-
кансий  As и Ga, соответственно, E (GaAs) – энергия 
формирования элементарной ячейки GaAs. 

Энергия формирования антиструктурного дефек-
та может быть вычислена, соответственно, следую-
щим образом: 

)],()([)( GaEAsEEEGaE полдефAs    (11) 
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)],()([)( AsEGaEEEAsE полдефGa      

где Eпол – полная энергия ячейки GaAs; E деф – 
полная энергия ячейки GaAs, содержащей точечные 
дефекты, E (As) – энергия атомов As  и E(Ga) – 
энергия атомов Ga. 

Теоретическое определение влияния точечных 
дефектов в подложке арсенида галлия на его меха-
нические свойства было выполнено с использовани-
ем программного пакета CASTEP, который позволя-
ет использовать  метод псевдопотенциала  на основе  
метода функционала плотности DFT. Для моделиро-
вания была выбрана сетка 2х2х2 по схеме Монхор-
ста−Пака для k-точек и зона Бриллюэна.  

Структурно GaAs представляет собой  гранецен-
трированную кубическую структуру, в которой ато-
мы (ионы) находятся в вершинах и в центрах каж-
дой грани куба. Каждый угловой атом входит в во-
семь элементарных ячеек, а находящийся в центре 
грани – в две соседние ячейки. В центре куба атома 
нет. В том случае, если  рассматривается антиструк-
турный дефект, в модели четырехгранный цен-
тральный атом исключается или заменяется анти-
структурным атомом. Для оптимизации геометрии 
выбран   алгоритм BFGS [7]. Энергетический порог 
для основания плоской волны был выбран равным 
500 эВ, а для расчета упругих постоянных был вы-
бран уровень 300 эВ. 

Как известно, постоянные кристаллической ре-
шетки чистого GaAs являются фиксированными 
постоянными. Появление точечных дефектов изме-
няет силу связи между атомами, и, как следствие 
приводит к деформации кристаллической решетки, 
при этом расположение атомов определяется, в ос-
новном, не симметрией решетки, а позицией равно-
весия, в которой сила равна нулю. Существование 
точечных дефектов изменяет силу связи между ато-
мами,  и приводит к деформации кристаллической 
решетки. Поэтому, постоянные кристаллической 
решетки подложки GaAs значительно изменяются 
при наличии точечных дефектов, что влияет на ме-
ханические и оптические свойства подложки. Так, 
например, если чистый GaAs имеет параметры кри-
сталлической решетки равные a=b=c=1,1306 нм, то 
вакансия VAs приводит к изменению параметров 
a=b=c=1.072 нм. Примерно такое же значение соот-
ветствует и вакансиям VGA., дефектам внедрения и 
дефектам замещения, за исключением дефекта AsGa, 
который не приводит к изменению параметров кри-
сталлической решетки. 

В общем случае отношение между напряжением 
и деформацией материала, который подвержен не-
значительной деформации, может быть выражено 
как 

,jiji c                            (12) 
где σi – компоненты тензора напряжения, εj –

компоненты тензора деформации, cij – упругие по-
стоянные). 

В данной работе нами были вычислены значения  
упругих постоянных подложек  GaAs путем  вычис-

ления компонентов тензора напряжения с учетом 
того, что величина деформации вызываемая точеч-
ными дефектами незначительна. Расчет упругих 
постоянных был выполнен используя программное 
обеспечение CASTEP.  

Как известно, есть три независимые упругие по-
стоянные в бездефектной подложке GaAs: C11, C12 и 
C44, значения которых находятся в следующем со-
отношении: - C11 = C22 = C33, C12 = C13 =C23 и C44 = 
C55 = C66. Однако, при условии наличия точечных 
дефектов, симметрия подложки GaAs изменяется, 
приводя к девяти независимым упругим постоян-
ным: C11, C22, C33, C12, C13, C23, C44, C55 и C66. 

Результаты расчета упругих постоянных показа-
ны на рис. 1.  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рисунок 1– Вычисленные значения упругих посто-
янных в подложках GaAs содержащего точечные 

дефекты, и экспериментально полученные значения 
упругих  постоянных [8] (кривая GaAs): 1 – экспе-
риментальные данные; 2 – междоузельный дефект 
Asi; 3 – междоузельный дефект Gai; 4 – вакансия 

VGa; 5 – вакансия VAs 
 
Можно видеть, что для кристаллической ячейки 

которая содержит точечные дефекты по сравнения с 
такой же ячейкой без дефектов, упругие постоянные 
GaAs с дефектами AsGa совпадают с постоянными 
GaAs без дефектов, в то время как значения упругих 
постоянных с дефектами Asi значительно отличают-
ся. Кроме того, наличие других четырех видов то-
чечных дефектов, приводят к увеличению упругих 
постоянных подложек GaAs – C11, C22, C33, C12, C13 и 
C23 по сравнению с GaAs без дефектов, а значения 
C44, C55 и C66, уменьшаются. 

Зависимость величины полученных упругих по-
стоянных от вида точечного дефекта которым вызы-
ваются  различные деформации, можно объяснить 
различием механических свойств в подложке GaAs 
вдоль различного кристаллографического направле-
ния [9]. В тоже время изменение упругих постоян-
ных, вызванных дефектом Gai, являются самыми 
очевидными. Поэтому, на механические свойства 
подложки GaAs главным образом влияют дефекты 
Asi и Gai. 

Упругие постоянные 
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Как известно, чем выше значение упругих посто-
янных материала, тем меньше последний подвержен 
растяжению. Упругие постоянные C11, C22, C33, C12, 
C13 и C23 представляют собой отношения основных 
усилий и основных деформаций, C44, C55 и C66 явля-
ются отношениями усилий сдвига и деформации 
сдвига.  

Результаты математического моделирования по-
казывают, что существование дефектов приводит к  
возникновению тангенциальной деформации в под-
ложке GaAs, в тоже время деформации в основных 
направлениях не происходит или незначительна. 
Твердость подложки GaAs в основных кристалло-
графических направлениях увеличивается. Кроме 
того, можно видеть, что с увеличением параметров 
кристаллической решетки упругие постоянные 
уменьшаются. 

Использование предложенной модели также по-
зволяют оценить значения модуля Юнга E, подлож-
ки GaAs.  

На рис. 2 приведены рассчитанные значения мо-
дуля Юнга EX EY и EZ в направлении [100], [010] и 
[001] для подложки с различными видами точечных 
дефектов. 

 

 
Рисунок 2 – Вычисленные значения модуля  
Юнга для бездефектного GaAs и для GaAs  

с различными вида точечных дефектов:  
1 – EX; 2 – EY; 3 – EZ 

 
Модуль Юнга в подложках GaAs без дефектов 

является постоянной величиной по кристаллографи-
ческим направлениям, в то время как существование 
точечных дефектов приводит к изменению значения 
модуля Юнга в зависимости от различных кристал-
лографических направлений. Как можно видеть из 
рис. 2, отличие модуля Юнга в трех кристаллогра-
фических направлениях, вызванные точечными де-
фектами GaAs и Asi, составляют значительную вели-
чину, особенно, для дефектов Asi, при этом значение 
EY ([001]) больше, чем EX ([100]) и EZ ([010]).  

Таким образом, можно сделать вывод, что нали-
чие точечных дефектов в подложках GaAs уменьша-
ет  сопротивляемость деформации сдвига, но увели-

чивает прочность подложки GaAs за счет того, что 
атомы располагаются ближе друг к другу. 

Для полной характеристики механических 
свойств подложки GaAs кроме знания влияния то-
чечных дефектов на значение модуля Юнга требует-
ся оценка влияния точечных дефектов на коэффици-
ент Пуассона, который показывает зависимость ме-
жду продольными и поперечными деформациями 
подложки и характеризует ее упругие свойства. 

Разработанная модель позволила получить рас-
четные значения коэффициента  Пуассона ν в под-
ложках GaAs с различными внутренними точечны-
ми дефектами. 

Полученные результаты показаны на рис. 3. 
 

 

 
Рисунок 3 – Вычисленные значения коэффициента 

Пуассона для бездефектного GaAs и для GaAs  
с различными видами точечных дефектов 

 
Анализ результатов моделирования показывает, 

что основное влияние на значение коэффициента 
Пуассона оказывают антиструктурные точечные 
дефекты типа AsGa, остальные виды точечных де-
фектов не оказывают влияние. Также можно видеть, 
что точечные дефекты типа GaAs, VGa, Gai приводят 
к увеличению значения коэффициента Пуассона, и 
как следствие к увеличению пластичности подлож-
ки что уменьшает возможность ее растрескивания 
при механических или термических обработках. 

ВЫВОДЫ. 1. Разработана математическая мо-
дель, позволяющая определить влияние точеных 
дефектов в подложках арсенида галлия на его меха-
нические свойства.  

2. Установлено, что точечные дефекты приводят 
к изменению параметров кристаллической решетки 
GaAs примерно на 0,6 нм по сравнению с безде-
фектным GaAs, а это, в свою очередь, приводит к 
девяти независимым упругим константам, при этом 
наибольшее отличие вызывают дефекты внедрения 
мышьяка Asi и вакансии мышьяка VAs.  

3. Показано что точечные дефекты вида GaAs и 
Asi могут приводить к изменению значения модуля 
Юнга и, как следствие, увеличивать прочность под-
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ложки GaAs, а точечные дефекты вида GaAs, VGa, Gai 
могут приводить к увеличению значения коэффици-
ента Пуассона. 
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DEVELOPMENT OF A MATHEMATICAL MODEL OF DETERMINING THE EFFECT OF POINT  
DEFECTS IN GALLIUM ARSENIDE SINGLE CRYSTALS ON ITS ELASTIC CHARACTERISTICS 
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vul. Pershotravneva, 20, Kremenchuk, 39600, Ukraine. E–mail: pritchinse@ukr.net 
A mathematical model of the effect of point defects on the mechanical properties of the substrates of gallium 

arsenide was developed. The modeling was performed using first-principles via the CASTEP software package. With 
the help of the model developed the effect of such point defects as vacancies, interstitial, and antisites was investigated. 
It is shown that the point defects occurrence leads to changes in the parameters of crystal lattice decreasingly. Also, the 
occurrence of point defects is followed by the changes in symmetry of GaAs substrate and increase of the number of 
elastic constants to 9. The point defects of GaAs and Asi types change the value of Young's modulus and inlarges the 
strength of GaAs substrate, and such point defects as GaAs, VGa, Gai runs up the value of Poisson's ratio, increasing the 
plasticity of the substrate. 
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