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Аннотация. В работе представлены результаты компьютерного моделирования алмазоподобных полу-

проводниковых наночастиц, построенных на базе арсенида галлия и на базе антимонида галлия. В работе 

были исследованы модели наночастиц размером 333 элементарные ячейки и размером 555 элементар-

ных ячеек с различным содержанием атомов сурьмы в подрешетке B
V
. Методом нелокального орбитально-

оболочечного функционала плотности были получены равновесные параметры связей пар атомов, входящих 

в состав кристаллической структуры исследуемых наноэлектромеханических систем (НЭМС). Методами 

молекулярной механики была изучена зависимость энергии наночастиц антимонида – арсенида галлия от 

размера наночастицы и содержания сурьмы в ее составе. Было показано незначительное изменение меж-

атомного расстояния в полупроводниковых системах с алмазоподобной структурой и в НЭМС состоянии. 

Показано, что при введении атомов сурьмы в систему арсенида галлия система стабилизируется, а при вве-

дении атомов мышьяка в систему антимонида галлия система дестабилизируется. 

Ключевые слова: компьютерное моделирование, НЭМС, арсенид галлия, антимонид галлия, алмазопо-

добные полупроводники, метод молекулярной механики. 
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Abstract. The paper presents the results of computer modeling of diamond-like semiconductor nanoparticles 

based on gallium arsenide and on the basis of gallium antimonide. In this work, models of nanoparticles with dimen-

sions of 333 unit cells and sizes of 555 unit cells with different contents of antimony atoms in the B
V
 sublattice 

were studied. Using the nonlocal orbital-shell density functional method, the equilibrium parameters of the bonds of 

pairs of atoms included in the crystal structure of the studied nanoelectromechanical systems (NEMS) were ob-

tained. The dependence of the energy of gallium arsenide-antimonide nanoparticles on the size of the nanoparticle 

and the antimony content in its composition was studied using molecular mechanics methods. A slight change in the 

interatomic distance was shown in semiconductor systems with a diamond-like structure and in the NEMS state. It 

has been shown that when antimony atoms are introduced into the gallium arsenide system, the system is stabilized, 

and when arsenic atoms are introduced into the gallium antimonide system, the system is destabilized. 
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Введение 

Кристаллическое строение наночастиц ар-

сенидов и антимонидов галлия является важной 

темой для современной науки и технологии. В 

настоящее время полупроводники А
III

В
V
 широ-

ко используются в электронике, оптоэлектро-

нике и фотонике благодаря их уникальным оп-

тическим и электрическим свойствам [1-3]. 

Кристаллическая структура этих материалов 

играет важную роль в определении их свойств 

и, таким образом, определения способов улуч-

шения этих свойств для практического исполь-

зования [4-5]. Результаты исследований имеют 

важное значение для понимания и оптимизации 

свойств наночастиц А
III

В
V
. Они могут помочь в 

разработке более эффективных полупроводни-

ковых устройств и оптоэлектронных приборов, 

таких как фотодетекторы, светодиоды и лазеры. 

Кроме того, знание кристаллической структуры 

наночастиц полупроводников может быть при-

менено в области наноэлектроники и наноме-

ханики для создания новых устройств и мате-

риалов с высокой производительностью и 

функциональностью [6-7]. 

Таким образом, исследование кристалличе-

ской структуры наночастиц арсенидов и анти-

монидов галлия является важной темой для со-

временной науки и технологии, которая может 

существенно повлиять на развитие новых мате-

риалов и устройств [8]. Новые результаты и от-

крытия в этой области могут иметь огромный 

потенциал для применения в широком спектре 

областей, от электроники и оптоэлектроники до 

наномеханики и биотехнологии [9, 10]. 

Актуальность работы связана с их приме-

нением в электронике и наноэлектронике. Эти 

материалы обладают высокой электропровод-

ностью, светочувствительностью и фоторези-

стивными свойствами, что делает их привлека-

тельными для создания электронных компо-

нентов, таких как приборы для оптической свя-

зи, светодиоды высокой яркости, инфракрасные 

диоды и многие другие. 

В настоящее время особое внимание при-

влекают к себе физикохимические эффекты 

воздействия аттосекундных импульсов фотонов  

синхротронных и лазерных электромагнитных 

излучений на материалы. При попадании в ма-

териал сверхкороткого импульса в исходном 

материале возникают топологические дефекты 

– наноэлектромеханические системы (НЭМС) 

[10]. При формировании НЭМС из-за кванто-

вых эффектов конфайнмента электронов внут-

ри дефекта наночастицы межатомные потен-

циалы изменяются по сравнению с аналогич-

ными потенциалами связей как в молекулах, 

так и в кристаллах. Устойчивость НЭМС пред-

ставляет собой важную задачу для изучения. В 

работе рассматривается компьютерное модели-

рование НЭМС в кристаллах сфелеритной 

структуры на основе арсенида и антимонида 

галлия. 

Методика компьютерного моделирования 

1. Компьютерное моделирование нано-

электромеханических систем полупроводни-

ковых частиц арсенида-антимонида галлия. 

Для исследования устойчивости НЭМС ар-

сенида-антимонида галлия необходимо постро-

ить компьютерные модели наночастиц. Мето-

дика построения моделей с алмазоподобной 

кристаллической решеткой была описана в ра-

боте [11, 12]. Для построения точной геометри-

ческой модели необходимы данные по пара-

метрам кристаллических решеток арсенида и 

антимонида галлия (aGaAs = 0,565 нм [13-17], 

aGaSb = 0,609 нм [18]). В качестве исходной 

структуры была выбрана наночастица, состоя-

щая из 1000 атомов размером 555 элемен-

тарных ячеек и наночастица состоящая их 216 

атомов размером 333 элементарных ячеек. 

Таким образом, были посторены структуры на 

основе мышьяка (GaAs(1-x)Sbx): GaAs, 

GaAs0,75Sb0,25, GaAs0,5Sb0,5, GaAs0,25Sb0,75, GaSb, а 

также на основе сурьмы (GaSb(1-x)Asx): GaSb, 

GaSb0,75As0,25, GaSb0,5As0,5, GaSb0,25As0,75, GaAs. 

На рис.1 представлена структура 333 

элементарной ячейки GaAs0,5Sb0,5. Наглядно 

была изображена структура в шаровом пред-

ставлении, а также в виде связевого графа. 
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                                                                     а)                                              б) 

Рис.1. Компьютерная модель исследуемой структуры (а) в шаровом представлении 

и (б) со связевым графом 

Fig.1. Computer model of the structure under study (a) in a spherical representation and (b) with a connection graph 

Методом нелокального функционала плот-
ности [19, 20] были получены параметры связи 
для пар разных атомов, входящих в состав ис-

следуемых наноэлектромеханических систем. 
Параметры связей представлены в таблице 1. 

Таблица 1. Параметры связей пар атомов входящих в состав полупроводниковых структур 

Table 1. Bond parameters of pairs of atoms included in semiconductor structures 

Димер 
Равновесная энергия 

связи Uo, кДж/моль 

Равновесная длина 

связи Ro, нм 

Частота нулевых 

колебаний ω0, см
-1

 

Ga–As -218 0,26 240 

Ga–Sb -221 0,27 212 

 
2. Анализ устойчивости полупроводни-

ковых наноструктур арсенида-антимонида 
галлия исследованных методом молекуляр-
ной механики. 

Результаты компьютерного моделирования 
процессов релаксации наночастиц переменного 

состава GaAs(1-x)Sbx и GaSb(1-x)Asx размером 

элементарной ячейки 333 и 555 представ-
лены в таблицах 2 и 3 и на рисунках 1 и 2 при-
ведены модели оптимизированных структур 
GaAs и GaSb. 

Таблица 2. Энергия наночастиц переменного состава GaAs(1-x)Sbx и GaSb(1-x)Asx 

размером 333 элементарные ячейки 

Table 2. Energy of nanoparticles of variable composition GaAs(1-x)Sbx и GaSb(1-x)Asx 

with dimensions 333 unit cells 

Состав GaAs(1-x)Sbx Энергия наночастицы, 
кДж/моль 

Состав GaSb(1-x)Asx Энергия наночастицы, 
кДж/моль 

GaAs -323,52 GaAs -323,48 

GaAs0,75Sb0,25 -325,51 GaSb0,25As0,75 -325,06 

GaAs0,5Sb0,5 -326,96 GaSb0,5As0,5 -326,55 

GaAs0,25Sb0,75 -328,53 GaSb0,75As0,25 -328,05 

GaSb -330,20 GaSb -330,20 

Таблица 3. Энергия наночастиц переменного состава GaAs(1-x)Sbx и GaSb(1-x)Asx 

 размером 555 элементарные ячейки 

Table 3. Energy of nanoparticles of variable composition GaAs(1-x)Sbx and GaSb(1-x)Asx 

with dimensions 555 unit cells 

Состав GaAs(1-x)Sbx Энергия наночастицы, 
кДж/моль 

Состав GaSb(1-x)Asx Энергия наночастицы, 
кДж/моль 

GaAs -360,24 GaAs -360,21 

GaAs0,75Sb0,25 -362,36 GaSb0,25As0,75 -361,95 

GaAs0,5Sb0,5 -364,04 GaSb0,5As0,5 -363,69 

GaAs0,25Sb0,75 -365,74 GaSb0,75As0,25 -365,69 

GaSb -367,59 GaSb -367,43 
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а) б) 

    
в) г) 

Рис.2. Модель наночастиц размером элементарной ячейки 333 и ее связевый граф                                           

(а – GaAs, б – GaSb) и наночастиц размером элементарной ячейки 555 и ее связевый граф                               

(в – GaAs, г – GaSb) 

Fig.2. Model of nanoparticles with unit cell size 333 and its connection graph (a – GaAs, b – GaSb)                      

and nanoparticles with unit cell size 555 and its connection graph (c – GaAs, d – GaSb) 

При моделировании структур были исполь-

зованы две базовые структуры: антимонид гал-

лия и арсенид галлия. Результаты, полученные 

в процессе релаксации при 0 К, отражены в таб-

лицах 2 и 3. По данным таблицам видно, что 

соответствующие системы являются вырож-

денные по энергиям, поскольку различия в 

энергиях не превышает 1кДж/моль (т.е. не пре-

вышают ошибку эксперимента). 
При формировании НЭМС из-за эффектов 

конфайнмента электронов внутри наночастицы 
межатомные потенциалы изменяются по срав-
нению с аналогичными потенциалами связей 
как в молекулах, так и в кристаллах со структу-
рой сфалерита. В случае арсенидов и антимо-
нидов галлия, потенциалы внутри НЭМС ока-
зались выше по энергии, чем в молекулах и 
кристаллах. Это дестабилизирует НЭМС после 
облучения кристалла однотактным фотоном 
жесткого ультрафиолета или мягкого рентгена. 

На радиальных функциях распределения 
атомов в наночастицах арсенида и антимонида 
галлия первый пик соответствует первой коор-
динационной сфере на расстоянии 4,6а0 в GaAs 
(а) и на расстоянии 4,9а0 в GaSb (б). Второй и 
третий пик – вторая и третья координационная 
сфера, на расстоянии 7,5а0 и 8,9а0 в GaAs (а) и 
на расстоянии 8,1а0 и 9,5а0 в GaSb (б). 

Интенсивность пиков в антимониде галлия 

выше, что может указывать на более высокую 

плотность атомов в этом материале. Кроме то-

го, все три координационные сферы сдвинуты в 

сторону увеличения длин связи, что может ука-

зывать на большие равновесные длины связи 

между атомами в антимониде галлия по срав-

нению с арсенидом галлия. Это может иметь 

важные последствия для свойств материала, та-

ких как его электронные, механические и опти-

ческие свойства. 

На рис.3а выделается 1 четкий пик – 1 ко-

ординационная сфера (на расстоянии 5,0а0) и 2 

размытых пика – это 2 и 3 координационная 

сфера (8,0а0 и 9,5а0). 

На рис.3б происходит незначительное рас-

щепление каждой координационной сферы на 

два пика, за счет введения атомов сурьмы в 

систему арсенида галлия. 

На рис.3в видно расщепление первой коор-

динационной сферы на два пика (на расстояни-

ях 4,9а0 и 5,1a0), что соответствует связям    

Ga–As и Ga–Sb. Атомы на второй и третьей ко-

ординационной сфере перераспределяются от 

положения равновесия, а пики третьей и второй 

координационной сферы уширяются, оставляя 

суммарную долю атомов неизменной. 

На рис.3г на первой координационной сфе-

ре уменьшается первый пик, соответствующий 

мышьяку, и увеличивается второй пик, соот-

ветствующий сурьме. 
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Рис.3. Радиальная функция распределения атомов в наночастице GaAs(1-x)Sbx после оптимизации размером 

333 э.я. (а – GaAs; б – GaAs0,75Sb0,25; в – GaAs0,5Sb0,5; г – GaAs0,25Sb0,75; д – GaSb) 

Fig.3. Radial distribution function of atoms in a GaAs(1-x)Sbx nanoparticle after optimization 

with a size of 333 u.c. (a – GaAs; b – GaAs0.75Sb0.25; c – GaAs0.5Sb0.5; d – GaAs0.25Sb0.75; e – GaSb) 

На рис.3д при полной замене мышьяка на 

сурьму происходит смещение всех пиков: 1 ко-

ординационная сфера (на расстоянии 5,1а0) и 2 

размытых пика – это 2 и 3 координационная 

сфера (8,3а0 и 10,0а0). 

На рис.4а выделается 1 четкий пик – 1 ко-

ординационная сфера (на расстоянии 5,1а0) и 

ещё 2 пика – это 2 и 3 координационная сфера 

(8,3а0 и 10,0а0). 
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Рис.4. Радиальная функция распределения атомов в наночастице GaSb(1-x)Asx после оптимизации размером 

333 э.я. (а – GaSb; б – GaSb0,75As0,25; в – GaSb0,5As0,5; г – GaSb0,25As0,75; д – GaAs) 

Fig.4. Radial distribution function of atoms in a GaSb(1-x)Asx nanoparticle after optimization 

with a size of 333 u.c. (a – GaSb; b – GaSb0.75As0.25; c – GaSb0.5As0.5; d – GaSb0.25As0.75; e – GaAs) 

На рис.4б происходит незначительное рас-

щепление каждой координационной сферы на 

два пика, за счет введения атомов мышьяка в 

систему антимонида галлия. 
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На рис.4в происходит снижение интенсив-
ности пиков и расщепление первой координа-
ционной сферы на два пика (на расстояниях 
4,9a0 и 5,1a0), что соответствует связям Ga–As и 
Ga–Sb. Атомы на второй и третьей координа-
ционной сфере перераспределяются от положе-
ния равновесия, а пики третьей и второй коор-
динационной сферы уширяются, оставляя сум-
марную долю атомов неизменной. 

На рис.4г на первой координационной сфе-
ре уменьшается первый пик, соответствующий 
сурьме, и увеличивается второй пик, соответст-
вующий мышьяку. 

На рис.4д при полной замене мышьяка на 
сурьму происходит смещение всех пиков: 1 ко-
ординационная сфера (на расстоянии 4,9а0) и 2 
размытых пика – это 2 и 3 координационная 
сфера (8,1а0 и 9,5а0). 

Аналогично были исследованы структуры 
GaSb(1-x)Asx и GaAs(1-x)Sbx с размером элемен-

тарной ячейки 555. 
Сравним радиальные функции распределе-

ния атомов в наночастицах одинакового соста-
ва, но разных систем. Для этого возьмем соеди-
нение GaAs полученный из подрешетки арсе-
нида галлия (рис.3а) и из подрешетки антимо-
нида галлия (рис.4д). На обеих функциях виден 
один четкий пик – первая координационная 
сфера (на расстоянии 5,1а0), остальные два пи-
ка – вторая и третья координационная сфера 
отличаются друг от друга, за счёт того что дан-
ные системы имеют разные равновесные по-
тенциалы. 

Радиальная функция наночастицы арсенида 
галлия построенного из антимонида галлия 
(рис.4д) имеет три четких пика. Поскольку рав-
новесный потенциал первой координационной 
сферы в молекулярной системе составляет 
0,2641 нм, а в наноэлектромеханической систе-
ме 0,2704 нм, т.е. разница между ними незначи-
тельная (0,0063 нм), следовательно, чтобы пе-
рейти из молекулярной системы в НЭМС, 

структуре необходимо слегка перестроиться. 
Поэтому на радиальной функции распределе-
ния не происходит размытия второй и третьей 
координационной сферы в отличие от GaAs по-
лученного из подрешетки арсенида галлия 
(рис.3а). Полученный равновесный потенциал 
для первой координационной сферы арсенида 
галлия в НЭМС составляет 0,2645 нм и отлича-
ется от молекулярной системы (0,2425 нм) на 
0,022 нм, следовательно, для того, чтобы моле-
кулярной системе из арсенида галлия пере-
строиться в НЭМС необходимо преодолеть 
большие расстояния, поэтому пики второй и 
третьей координационной сферы разрушаются 
в более значительной степени, что и видно на 
рис.3а. 

Изменение содержания сурьмы (от 0 до 1) 
приводит к монотонному изменению энергии 
наночастицы GaAs(1-x)Sbx, зависящей от парной 
корреляционной функции распределения ядер. 
Линейный вклад в данную зависимость обу-
словлен незначительной трансформацией пер-
вой координационной сферы, в то время как 
отклонения от линейности объясняются более 
сложными трансформациями координационных 
сфер: второй и третьей. Тем не менее, основной 
вклад в энергию наночастицы вносит первая 
координационная сфера атомов, что приводит к 
квазилинейной зависимости от концентрации 
элементов по правилу Вегарда. Наибольшее от-
клонение от линейности наблюдается для со-
держания сурьмы х = 0,25 из-за разупорядоче-
ния расположения атомов второй и третьей ко-
ординационной сферы. Факт наличия макси-
мума на кривой зависимости устойчивости на-
ночастицы GaAs(1-x)Sbx от содержания сурьмы в 
области х = 0,25 указывает на стабилизирую-
щий вклад, который связан со сложными транс-
формациями распределения атомов. Общая за-
висимость энергии от содержания сурьмы по-
казана на рис.5 синим цветом, а линейный 
вклад – красным. 

           
                                             а)                                                                                           б) 

Рис.5. Концентрационная зависимость энергии полупроводниковой наночастицы переменного состава 

GaAs(1-x)Sbx размером 333 элементарные ячейки (а) и размером 555 элементарные ячейки (б) 

Fig.5. Concentration dependence of the energy of a semiconductor nanoparticle of variable composition                 

GaAs(1-x)Sbx with a size of 333 unit cells (a) and a size of 555 unit cells (b) 
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Выводы 

В работе были построены компьютерные 

модели кубов нуклеарностью 1000 и 216 ато-

мов НЭМС полупроводников арсенида-

антимонида галлия двух типов наночастиц с 

параметрами исходных кристаллических реше-

ток арсенида и антимонида галлия. Поглоще-

ние наночастицей аттосекундного электромаг-

нитного импульса капсулировало её в состоя-

ние НЭМС. Методом нелокального функцио-

нала плотности с учетом эффектов конфайн-

мента в капсуле НЭМС были получены изме-

ненные межатомные потенциалы и проведен 

методом молекулярной механики поиск устой-

чивых конфигураций в исследуемых наноча-

стицах после облучения. В результате обнару-

жено, что устойчивые структуры НЭМС одина-

ковой нуклеарности и одинакового химическо-

го состава являются вырожденными по энер-

гии. Показано, что при введении атомов сурь-

мы в систему арсенида галлия система стабили-

зируется, а при введении атомов мышьяка в 

систему антимонида галлия система незначи-

тельно, но дестабилизируется. Были получены 

значения энергии исследуемых систем и пока-

зано, что НЭМС GaAs менее стабильна, чем 

НЭМС GaSb. Образование непрерывных твер-

дых растворов замещения на подрешетке B
V
 

соединений состава GaAs(1-x)Sbx согласуется с 

правилом Вегарда. Отклонения от него обу-

словлены трансформациями второй и третьей 

координационных сфер распределения атомов 

при изменении концентрации х сурьмы. При 

этом, в системе GaAs(1-x)Sbx наблюдается мак-

симальный стабилизирующий вклад в энергию 

НЭМС при концентрации сурьмы х = 0,25. 
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