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ЭПИТАКСИАЛЬНЫЙ МЕХАНИЗМ ЗАРОЖДЕНИЯ КРИСТАЛЛОВ АЛМАЗА 
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Установлен эпитаксиальный механизм зарождения кристаллов алмаза гранью (110) на грани Mo
(110) при химическом осаждении из газовой фазы на молибденовую пластину. Показано, что далее
при использованных условиях синтеза по тангенциальному механизму продолжают расти только
кубические сектора кристаллов алмаза, в то время как для октаэдрических секторов характерен не-
который сложный неравновесный механизм нормального роста. В частности, наблюдался случай,
когда грани {111} отсутствовали, а октаэдрические сектора росли слоями {100} трех ориентаций, об-
разующими входящий угол куба и являющимися двойниками к исходному кристаллу относительно
одной из граней {111}. Методом геометрического анализа для пятерниковых сростков сдвойнико-
ванных кристаллов алмаза с общей осью 110 показана необходимость возникновения по крайней
мере одной узкой усекающей боковой грани {111}, параллельной общей оси 110.
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ВВЕДЕНИЕ
Морфология отдельных кристаллов алмаза

или кристаллитов в составе алмазных пленок, по-
лученных методом химического осаждения из га-
зовой фазы, существенно зависит от условий син-
теза: температуры подложки, структуры и метода
предварительной обработки ее поверхности, дав-
ления газовой смеси, концентрации в ней угле-
родсодержащей компоненты, длительности син-
теза [1]. В настоящее время, варьируя параметры
газофазного химического осаждения, для разных
целей научились выращивать пленки алмаза, со-
стоящие из кристаллитов различной морфоло-
гии. Так, в обзоре [2] рассмотрены перспектив-
ные способы изготовления монокристалличе-
ских алмазных пластин большой площади (грань
(100)), востребованных для нужд электроники.
В [3, 4], наоборот, используются поликристалли-
ческие пленки алмаза с аксиальной текстурой
100, селективное окисление которых позволяет
получать игольчатые монокристаллы алмаза
острой пирамидальной формы.

Известно, что при использовании в качестве
подложки граней (111) и (100) различных метал-
лов (Pt (111), Pd (111), Ir (100), Ni (111) и Ni (100) и
т.д.) зарождение кристаллов алмаза происходит
по эпитаксиальному механизму [1]. В настоящей
работе установлено зарождение по эпитаксиаль-

ному механизму кристаллов алмаза гранью (110)
на грани Mo (110) и показано различие в механиз-
мах дальнейшего роста их кубических и октаэд-
рических секторов при используемых условиях
химического осаждения из газовой фазы.

Обычно в ходе газофазного химического оса-
ждения рост кристаллов алмаза сопровождается
многочисленным двойникованием по плоско-
стям {111}. В литературе рассмотрены возможные
типы морфологии двойниковых кристаллов ал-
маза, в которых двойниковый компонент зарож-
дается на грани уже относительного большого
кристалла [1]. Для этого случая методом компью-
терного моделирования изучена морфология
двойников в зависимости от параметра α =
= v100/v111, где v100 и v111 – скорости роста по нор-
малям к граням {100} и {111} соответственно [1].

Особенностью настоящей работы является то,
что в ней рассмотрены экспериментально полу-
ченные двойники, все компоненты которых за-
рождаются уже на ранней стадии роста двойнико-
вого кристалла и поэтому имеют примерно рав-
ные объемы. Проведено индицирование граней
некоторых двойниковых сростков с часто встре-
чающимися габитусами.
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ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ

Эпитаксиальный механизм зарождения кри-
сталлов алмаза на молибдене. Кристаллы алмаза
были получены методом химического осаждения
из газовой фазы на подложку в виде грубо обрабо-
танной грани пластины Mo (110) при активации
газовой смеси дуговым разрядом. Установка и
процедура синтеза описаны в [5]. Содержание ме-
тана в газовой смеси CH4 + H2 составляло 2.5%,
давление газовой смеси 14.7 кПа, температура
подложки 900°C, длительность синтеза 1 ч. В слу-
чаях, когда использовались другие значения па-
раметров синтеза, они приведены непосред-
ственно в тексте. При указанных условиях синте-
за получалась не сплошная пленка, а отдельные
кристаллы алмаза с хорошо выраженными граня-
ми {100}, в том числе в середине подложки. Часто
наблюдалось двойникование по {111}.

Кристаллы алмаза (пр. гр. ) имеют гране-
центрированную кубическую элементарную
ячейку с параметром  Å [6] и периодами
по другим направлениям ,

,  Å. Кри-
сталлы Mo (пр. гр. Im ) имеют объемноцентриро-
ванную кубическую элементарную ячейку с пара-
метром  Å [6] и периодами по другим на-
правлениям , 

= 5.44,  Å. Периоды по на-
правлениям [100]Mo и С, а также перпендику-
лярным им направлениям [011]Mo и [211]C практи-
чески соразмерны (

, 
= 1.02, Δ = 2%, где Δ – отклонение от идеальной
соразмерности). Это делает возможным эпитак-
сиальный рост алмаза гранью (01 )С на грани мо-
либдена (0 1)Mo c направлениями [111]C и [ 11]C,
параллельными направлениям [100]Mo и [011]Mo
соответственно (рис. 1а), или гранью (111)C на
грани (111)Mo с тремя направлениями  11C, па-
раллельными трем направлениям 01 Mo. Кроме
того, в первом случае оказываются параллельны-

ми направления [100]C = ([211]C + С) и
[111]Mo = [011]Mo + [100]Mo, а также [011]C =

= ([211]C + 2 С) и [ 11]Mo = [011]Mo + 2[ 00]Mo

(рис. 1а), во втором – три направления 01 C

параллельны трем направлениям  11Mo. Меж-
ду периодами структур Mo и алмаза по указан-
ным параллельным направлениям выполняют-

3Fd m

= 3.56Ca
= =110 2 5.03C Ca a

= =111 3 6.17C Ca a = =112 6 8.72C Ca a
3m

=Mo 3.14a
= =Mo 110 Mo2 4.44a a = =Mo 111 Mo3a a

= =Mo 112 Mo6 7.69a a
[1 1 1]

= =Mo 111 Mo2 / 2 / 3C Ca a a a

= =6.28/6.17 1.02 = =Mo 110 211 Mo2 / 2 2 / 6C Ca a a a

1
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2

ся соотношения ,

 = 1.02, Δ = 2%.

На рис. 1а показано подобное соответствие
между гранями (01 )С и (01 )Mo. Направления
[122]C и [4 ]C, указанные на рисунке, являются
отражениями направлений [100]C и [011]C относи-
тельно плоскости двойникования ( 11)C, перпен-
дикулярной плоскости (01 )С и содержащей на-
правление [211]C. Таким образом, при рассмот-
ренном эпитаксиальном росте двойники с
плоскостью двойникования, перпендикулярной
подложке, могут появляться также в результате
срастания по-разному ориентированных кри-
сталлов (рис. 1б).

На рис. 1в приведена микрофотография фраг-
мента поверхности из центральной части под-
ложки с выросшими на ней кристаллами алмаза.
Видны две хорошо выделяющиеся системы па-
раллельных полос, расположенные под углом
∼70° друг к другу, которые, по-видимому, соот-
ветствуют направлениям [1 1]Mo и [ 11]Mo на гра-
ни (110)Mo. Линейная плотность атомов вдоль на-
правлений 111 в объемноцентрированной
структуре максимальна. Ориентация кубооктаэд-
рического монокристалла алмаза, указанного го-
ризонтальной стрелкой, относительно поверхно-
сти подложки и, в частности, этих полос соответ-
ствует схеме расположения кристаллов алмаза
при эпитаксиальном росте гранью (01 )С на гра-
ни (0 1)Mo (рис. 1б). Причиной незначительного
отклонения этого кристалла от положения, соот-
ветствующего схеме рис. 1б, может служить боль-
шая шероховатость молибденовой подложки.
Остальные алмазные образования на рис. 1в
представляют собой сростки из компонентов
двойников разных порядков, поэтому трудно что-
либо сказать об ориентации исходных кристал-
лов, из которых они образовались, относительно
подложки.

Поверхность Mo-подложки грубо обработана
и не полностью соответствует какой-либо из гра-
ней {110}Mo, поэтому на микрофотографиях дру-
гих участков ее поверхности (рис. 1г, 1д), также
расположенных в середине подложки, не видно
полос, соответствующих направлениям 111Mo.
Тем не менее и на этих участках подложки, как и
на рис. 1в, зарождение кристаллов алмаза проис-
ходит в основном вдоль прямых линий.

В зависимости от положения на подложке
условия роста кристаллов алмаза несколько раз-
личаются, вследствие чего и механизмы роста мо-
гут различаться. На рис. 2а представлена микро-
фотография участка поверхности подложки
вблизи ее границы. В этом случае грани {100} кри-

= =Mo 111 Mo2 /3 2 3 /3 1.02C Ca a a a

=Mo 211 011 Mo2 /3 2 6 /3 2C Ca a a a
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сталлов гладкие и растут, по-видимому, по тан-
генциальному механизму; грани {111} отсутству-
ют, а сектора 111 растут слоями {100} трех ориен-
таций, связанных осью третьего порядка. Эти
слои являются двойниками кубических граней
исходного кристалла относительно какой-либо
одной из граней {111} (схема на рис. 2б) и, следо-
вательно, образуют входящий угол куба. В обла-
стях, разделяющих истинные грани {100} кри-
сталла и двойниковые грани {100}, образующие
его октаэдрические сектора, рост кристалла,
предположительно, волокнистый с волокнами
одинакового строения, но различных направле-
ний. В предельном случае могут образовываться
сферолиты с радиальными направлениями воло-
кон. Подобная картина наблюдалась при неболь-
шом изменении условий синтеза (2.5% CH4,
20 кПа, 990°C, 1 ч), когда были получены сферо-

литы волокнистого строения, содержащие не-
большие сохранившиеся фрагменты исходных
упорядоченных секторов 100 c тангенциальным
ростом остатков соответствующих граней {100} и
покрытые большим количеством существенно
более мелких псевдограней {100} (рис. 2в).

Нельзя исключить, что и в кристаллах на
рис. 1в–1д октаэдрические сектора роста имеют
сложное внутреннее строение, а грани {111} рас-
тут не по тангенциальному механизму. Так, в [4]
было проведено травление микрокристаллов ал-
маза с гранями {100} и {111}, также полученных
методом химического осаждения из газовой фа-
зы, в результате чего на месте октаэдрических
секторов роста остались дендритоподобные
структуры со множеством пустот.

На рис. 2а кристаллы расположены рядами,
через которые можно провести прямые линии с

Рис. 1. Эпитаксиальный рост кристаллов алмаза гранями {110}C на гранях {110}Mo. Взаимная ориентация граней
(01 )Mo и (01 )C, при которой направления с соразмерными периодами параллельны друг другу. Черные круги – по-
ложение атомов Mo на грани (01 )Mo; длины серых стрелок равны периодам структуры алмаза в указанных направле-
ниях (а). Положения кристаллов алмаза кубооктаэдрического габитуса на (01 )Mo при рассматриваемом эпитакси-
альном росте. Направления 111Mo и 211Mo на грани (01 )Mo указаны сплошными и точечными линиями соответ-
ственно; направления 100Mo и 011Mo на той же грани – штриховыми линиями (б). Монокристалл и сложные
двойниковые кристаллы алмаза, выросшие на (011)Mo. Монокристалл указан горизонтальной стрелкой, фрагмент
икосаэдрического двойника – вертикальной стрелкой (в). Двойники с плоскостью двойникования, перпендикуляр-
ной подложке, и двойники с пятерной симметрией (указаны соответственно наклонными и вертикальными стрелка-
ми) (г, д).
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характерными углами между ними в ∼109°, 90°,
∼55° и ∼35°, такими же, как углы между направ-
лениями на грани Mo (110), указанными стрелка-
ми на рис. 1а. Некоторые из этих линий компла-
нарны некоторым плоскостям, содержащим на-
правления 110 в кристаллах и двойниковых
сростках алмаза и нормаль к поверхности под-
ложки. Такое упорядоченное расположение кри-
сталлов указывает на то, что и на этом участке
подложки зарождение кристаллов алмаза проис-
ходит, по-видимому, по эпитаксиальному меха-
низму.

Морфология двойниковых кристаллов алмаза.
Естественными плоскостями двойникования
кристаллов алмаза являются плоскости {111} [1].
На рис. 3 приведено схематическое изображение
симметричного двойника из двух одинаковых
компонентов с плоскостью двойникования, соот-
ветствующей плоскости (111) одного из компо-
нентов двойника. Ребра и плоскости второго
компонента проиндицированы в системе коор-
динат первого компонента. Можно показать, что
при отражении относительно плоскости (111)
ребра с направлениями 100 отображаются в реб-
ра с направлениями 1 , направления ребер
1 0 не меняются, ребра 110 отображаются в
ребра  , а плоскости {100} и { 11} – в плоско-
сти {1 } и { 11} соответственно.

Если плоскость двойникования перпендику-
лярна подложке, то оба компонента двойника
развиваются практически в одинаковых условиях
и будут иметь примерно одинаковые объемы.
При положении плоскости двойникования, на-

22
1

1 14 1
22 5

клонном к подложке, один компонент располо-
жен над другим и поэтому мешает его росту и ока-
зывается большего объема. При эпитаксиальном
росте с плоскостью (01 )С, параллельной под-
ложке, перпендикулярными к подложке будут
плоскости двойникования (111)C и ( 11)C, а на-
клонными (под углом arccos(2/ ) ≈ 35°) – плос-
кости (1 1)C и (11 )C. На микрофотографиях
(рис. 1г, 1д) симметричные двойники с плоско-
стью двойникования, перпендикулярной под-
ложке, и примерно одинаковыми размерами ком-
понентов указаны наклонными стрелками.

Микрофотография двойника с плоскостью
двойникования, наклонной к подложке, приве-
дена на рис. 4а. В этом случае условия роста луч-
ше у верхнего компонента, вследствие чего он
имеет больший объем и даже начал расти вокруг
нижнего компонента, что видно в правом ниж-
нем углу рис. 4а. Схематически этот двойник
представлен на рис. 4б, где видимые грани обоих
компонентов проиндицированы в соответствии с
рис. 3. На рис. 4а хорошо видны стопки графита,
который при данных условиях синтеза образуется
наряду с алмазом.

При наклонном положении плоскости двой-
никования верхний компонент может развиться
настолько сильно, что полностью или почти пол-
ностью скроет нижний компонент. Подобный
двойник (рис. 4в) был получен при большей дли-
тельности синтеза (2 ч) и несколько более высо-
кой температуре подложки (954°C) при неизмен-

1

1
6

1 1

Рис. 2. Кристаллы алмаза с гранями {100}, растущими
по тангенциальному механизму, и октаэдрическими
секторами, растущими по механизму нормального
роста пластинами {100}, которые являются двойника-
ми к исходному кристаллу и образуют входящий угол
куба: ряды таких кристаллов, выросших на подложке
Mo (110) вдоль прямых линий с характерными углами
между ними, равными ∼109°, 90°, ∼55°, ∼35° (а); схе-
ма расположения пластин {100}, образующих октаэд-
рические сектора рассматриваемых кристаллов (б);
сферолит с остатками исходных граней {100} (в).

30 мкм 4 мкм(а) (в)

(б)

Рис. 3. Индицирование ребер и граней двойникового
компонента по плоскости (111) в системе координат
исходного кристалла. Стрелками показаны базисные
векторы для исходного и двойникового компонентов
и нормали к некоторым граням {111}.
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ных остальных параметрах синтеза (2.5% CH4,
14.7 кПа). В этом двойнике у компонента мень-
шего объема видна лишь одна из граней {100}, ко-
торая в системе координат основного (большего)
компонента имеет индексы (22 ). Однако нали-
чие меньшего двойникового компонента внутри
большего проявляется в том, что приводит к ис-
кривлению грани (100) обрастающего двойнико-
вого компонента и появлению на ней трещины.
Эта трещина является источником ступеней для
послойного тангенциального роста грани (100),
что хорошо видно на рис. 4в. На схеме, представ-
ленной на рис. 4г, видимые грани и ребра рас-
сматриваемого двойника проиндицированы в со-
ответствии с рис. 3. Детали срастания граней
(11 ) основного компонента и видимой грани
{100} меньшего двойникового компонента (т.е.
грани (22 ) в координатах основного компонен-
та) на микрофотографии (рис. 4в) не видны и на
схеме (рис. 4г) не показаны.

Возможно появление пятерников с плоскостя-
ми двойникования {111} и общим ребром 110
(рис. 1г, 1д). Пятерник с гранями {111} и прилега-
ющими к ним гранями {100}, присутствующий на
рис. 1д, в крупном масштабе показан на рис. 5а. В
подобных пятерниках кристаллов алмаза из-за
разности угла arccos(1/3) ≈ 70.53° между гранями
тетраэдра и величиной 360°/5 = 72° возникает из-
вестная невязка в ∼7.4°. Если бы эта невязка от-
сутствовала, а компоненты пятерника на рис. 5а
имели бы одинаковые размеры, то все боковые
грани пятерника могли бы быть гранями {100}
(рис. 5б). Но так как компоненты этого пятерни-
ка несколько различаются по размерам, то для со-
стыковки их боковых поверхностей необходимо,
чтобы они были усечены гранями {111}. Построе-
ние подобной усекающей боковой грани ( )
показано на рис. 5в, а общий вид такого усечен-
ного компонента – на рис. 5г. Пятерник, изобра-
женный на рис. 5а, имеет не менее четырех боко-
вых усекающих граней {111}. Его вид вдоль общей
оси 110 схематически представлен на рис. 5д.

Из-за присутствия невязки в ∼7.4° для состы-
ковки компонентов в рассматриваемых пятерни-
ках всегда по крайней мере один компонент дол-
жен быть крупнее остальных четырех, поскольку
именно он содержит недостающий сектор в ∼7.4°.
В таком случае в рассматриваемых пятерниках
всегда должна присутствовать хотя бы одна усека-
ющая боковая грань типа {111}. Схема, поясняю-
щая необходимость возникновения такой боко-
вой грани {111}, приведена на рис. 5е для случая,
когда вся невязка компенсируется одним допол-
нительным угловым фрагментом в ∼7.4°, принад-
лежащим компоненту 5. Из этой схемы видно,
что для того чтобы боковая поверхность компо-
нента 5 состыковывалась с боковыми поверхно-

1

1

1

1 1 1

стями компонентов 4 и 1, нужно появление у него
усекающей боковой грани {111}, обеспечивающей
его состыковку с компонентом 1.

Рассматриваемая узкая усекающая боковая
грань {111} хорошо видна в сростке из трех двой-
никовых компонентов, представляющем собой
часть пятерника (рис. 5ж).

Строение центральной части алмазного пятер-
ника, подобного изображенному на рис. 5а, изуча-
лось в [7] методом просвечивающей электронной
микроскопии высокого разрешения. Было пока-
зано [7], что его компоненты сходятся не все вме-
сте на одной центральной оси 110, а по три в пя-
ти параллельных осях 110, расположенных на
расстоянии порядка нескольких нанометров друг
от друга, причем один из компонентов имеет две
малоугловые границы в ∼0.5° и ∼7.0° с соседними
компонентами.

Двойникование по {111} может также привести
к появлению икосаэдрических двойников, состо-
ящих из 20 тетраэдрических компонентов. На
микрофотографии (рис. 1в) вертикальной стрел-
кой указан сросток, у которого хорошо видны по
крайней мере четыре сдвойникованных тетраэд-
рических компонента, представляющих собой
фрагмент подобного икосаэдрического двойника.

Рис. 4. Двойниковые кристаллы алмаза из двух ком-
понентов с плоскостью двойникования, выбранной
как (111) и занимающей наклонное положение по от-
ношению к подложке: микрофотографии двойников
(а, в) и схемы, на которых проиндицированы види-
мые грани и ребра (г, д).
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ЖЕЛИГОВСКАЯ и др.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Установлены следующие закономерности об-
разования кристаллов алмаза при синтезе мето-
дом химического осаждения из газовой фазы на
поверхность подложки Mo (110):

– периоды по взаимоперпендикулярным на-
правлениям 100Mo и 011Mo на гранях {011}Mo со-
размерны периодам по соответствующим взаи-
моперпендикулярным направлениям 111С и
211C на гранях алмаза {011}C;

– показана возможная ориентация кристаллов
алмаза относительно направлений 111Mo на гра-
ни Mo (01 ), соответствующая эпитаксиальному
механизму их роста гранями {011} на Mo (01 );

– кристаллы, образовавшиеся на подложке
Mo (01 ), располагаются упорядоченно вдоль
прямых линий, углы между которыми равны уг-
лам между направлениями [100], [211], [111], [011],
[ ] и [ ] на этой грани молибдена.

Это указывает на эпитаксиальный механизм
зарождения кристаллов алмаза гранью (110) на

1
1

1

111 211

грани Mo (110) и их тангенциальный рост на са-
мой ранней стадии.

Далее механизм роста может измениться.
Установлено, что при использованных парамет-
рах синтеза тангенциальный механизм роста со-
храняется только в кубических секторах роста, а
октаэдрические сектора растут по некоторому
сложному механизму неравновесного нормаль-
ного роста. В частности, наблюдался рост октаэд-
рических секторов слоями {100} трех ориентаций,
являющимися двойниковыми по отношению к
кристаллу по какой-либо одной из плоскостей
{111} и образующими входящий угол куба, причем
между кубическими и октаэдрическими сектора-
ми рост был волокнистным с волокнами одина-
кового строения, но разных направлений.

В предельном случае могут формироваться
сферолиты с небольшими остатками кубических
секторов кристаллов, остатки граней {100} кото-
рых растут по тангенциальному механизму.
Именно это наблюдалось при небольшом увели-
чении температуры подложки и давления газовой
смеси.

Рис. 5. Сросток с приблизительной пятерной симметрией, состоящий из пяти сдвойникованных кристаллов алмаза:
микрофотография (а); схематическое изображение пятерника с идеальной пятерной симметрией, вид вдоль общей
оси 110 (б); построение плоскости {111}, усекающей компонент пятерника сбоку (в); полученный компонент пятер-
ника с усекающей плоскостью {111} (г); схематическое изображение пятерника (а), вид вдоль общей оси 110, стрел-
ками указаны усекающие боковые грани {111} (жирные линии) (д); к необходимости возникновения усекающей боко-
вой грани {111} (обозначена жирной линией и указана стрелкой) при компенсации угловой невязки в ∼7.4° (е); хорошо
видная узкая усекающая боковая грань {111} (указана стрелкой) (ж).
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Выявленная соразмерность периодов по на-
правлениям 011Mo и 211C указывает на возмож-
ность эпитаксиального роста алмаза также гра-
нью (111)C на грани (111)Mo.

Наблюдалось и частое двойникование кри-
сталлов алмаза по плоскостям {111}. Показано,
что в двойниковых сростках даже при практиче-
ски полном обрастании двойникового компонен-
та меньшего объема компонентом большего объ-
ема присутствие меньшего компонента может
проявиться в искривлении и растрескивании не-
которых граней большего компонента.

Геометрический анализ пятерниковых срост-
ков сдвойникованных кристаллов алмаза с общей
осью 110, полученных в работе, позволил уста-
новить такую особенность их габитуса, как необ-
ходимость образования на их боковой поверхно-
сти хотя бы одной узкой усекающей грани {111},
параллельной общей оси 110.
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