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ПРЕДИСЛОВИЕ 

В разделе «Атомно-молекулярные процессы кристаллизации» 
рассматриваются фундаментальные аспекты процессов формирова-
ния монокристаллических пленочных и объемных материалов на 
атомном уровне. Излагаются основные теоретические представления 
о закономерностях роста кристаллов при различной величине дви-
жущей силы процесса, т.е. различной степени отклонения условий 
кристаллизации от равновесия. Основное внимание уделяется гете-
рогенной кристаллизации, влиянию атомной структуры фазовой гра-
ницы на механизм и кинетику образования кристаллов. 

Изучение атомно-молекулярных процессов позволяет уяснить 
теоретические подходы к анализу явлений кристаллизации и техно-
логии выращивания пленочных и объемных монокристаллов. Выби-
раемый метод, режим и вообще технология выращивания должны 
обеспечить получение кристаллов с заданными свойствами и степе-
нью совершенства структуры. Достижение этой цели немыслимо без 
отработки технологи и, которая опирается на данные об атомном ме-
ханизме и кинетике роста, а также об образовании дефектов в кри-
сталлах. 

Во многих случаях условия реальной кристаллизации отличаются 
от тех, которые рассматриваются в теории. Прежде всего это отно-
сится к влиянию примесей, учету образования, роста и взаимодейст-
вия ансамбля кристаллитов. Все «капризы» растущих кристаллов 
непредсказуемы, но некоторые из них уже становятся понятными. 
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1. АТОМНАЯ СТРУКТУРА КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ 
ПОВЕРХНОСТИ 

1.1. Кристаллографические соотношения 

Атомная структура поверхности кристалла зависит от типа кри-
сталлической решетки и типа рассматриваемой кристаллографиче-
ской плоскости [1]. Кристаллические решетки систематизированы в 
семь кристаллических систем в соответствии с взаимным отношени-
ем между тремя осевыми трансляциями и тремя осевыми углами. 
Характерные параметры вещества приведены в табл. 1.1, а системы 
трансляции (решетка Браве) – в табл. 1.2. 

Таблица 1.1 

Характерные параметры кристаллической решетки 

Категория 
кристалла 

Низшая 

Средняя 

Высшая 

Система кристал
ла (сингония) 

Триклинная 

Моноклинная 

Ромбическая 

Ромбоэдрическая 
(тригональная) 
Гексагональная 

Тетрагональная 

Кубическая 

Форма элемен
тарной ячейки 

Косоугольный 
параллелепипед 
Прямая призма; 
в ее основании 
параллелограмм 
Прямоугольный 
параллелепипед 
Призма с основа
нием в форме ро
мба с углом 120° 
Призма с квад
ратным основа
нием 

Куб 

Оси 
координат 

а ≠Ь≠ с 

а ≠Ь = с 
α = γ = 90 ° ≠ β 

а ≠Ь≠ с 
α = β = γ = 90° 

α = β = 90° 
γ = 120° 

α = β = γ = 90° 

а = Ь = с 
α = β = γ = 90° 

Параметры 
вещества 

а, Ь, с 
α, β, γ 
а, Ь, с 
α, β 

а, b, с 

с / а 

а, с 

а 

Плотность атомов на единице поверхности и единице длины 
различна для разных кристаллографических плоскостей [2]. Важ-
нейшие плоскости и направления в кубической решетке представ-
лены на рис. 1.1. 
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Таблица 1.2 

Типы кристаллических решеток 

Сингония 

Триклинная 

Моноклинная 

Р2/m 

Ромбическая 

Pmm 

Ромбоэдрическая 

R 3 m 

Тетрагональная 

P4/mmm 

Гексагональная 

Кубическая 

P6/mmm 

L ^ 
Pm3m 

P 

Решетка Браве 
примитивная 

Р 

Р 1 

базоцентри-
рованная С 

объемноцент-
рированная I 

гранецентри-
рованная F 

C2/m 

Cmmm Immm 

I4/mmm 

Im3m 

V ^^ 

Fmmm 

F3m3 
I 
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в 

Рис. 1.1. Важнейшие направления (а) и плоскости (б) в кубической 
решетке; определение индексов плоскости (в) 

Расположение атомов на поверхности в различных плоскостях 
показано на рис 1.2. В случае кристаллов со структурой алмаза бли-
жайшими к поверхности являются атомы, расположенные непосред-
ственно под ней (рис. 1.3). 
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Рис. 1.2. Схема расположения атомов на различных 
плоскостях: а – г.ц.к.; б – о.ц.к 

Специфическим свойством и основным структурным признаком 
поверхности является нарушение симметрии. На поверхности атом 
(или ион) имеет меньшее, чем в объеме, число ближайших соседей, и 
все они расположены по одну сторону от нее. 
8 
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Рис. 1.3. Схема расположения атомов на поверхности (111) кристалла 
со структурой алмаза О - поверхностные атомы; 0 - атомы 

под поверхностью 

Частичная компенсация потери симметрии достигается искажени
ем вблизи поверхности типа упаковки атомов, свойственного объему 
данного твердого тела. Восстановление симметрии, однако, не может 
быть полным и из-за этого поверхность представляет собой особую 
неравновесную область твердого тела. Атомы на такой поверхности 
сдвинуты на небольшие расстояния по сравнению с атомами на соот
ветствующих плоскостях, параллельных поверхности в объеме кри
сталла. Однако связи между поверхностными атомами не нарушают
ся и остаются такими же, как в объеме кристалла [2]. 

Поверхность грани (111) решетки алмаза пересекает кристалл, раз
рывая по одной двухэлектронной связи на каждый атом. Разрыв этих 
связей обусловливает появление на поверхности (111) большого числа 
свободных ненасыщенных связей, направленных по нормали к ней. 

1.2. Плотность упаковки атомов 
В теории структур часто пользуются формальными геометриче

скими представлениями, характеризующими плотность упаковки ато
мов как отношение объема касающихся шароподобных атомов, при
ходящихся на одну элементарную ячейку, к объему всей ячейки [2]. 

Если R - расстояние между центрами двух одинаковых шаров в 
элементарной ячейке и радиус шара r = R/2, то объем шара V = πR3/6, 
а объем n шаров, входящих в элементарную ячейку 

Vn =—nR 3 . (1.1) 
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