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GaAs晶体的高质量生长对于制造高性能高频微波电子器件和发光器件具有重要意义. 本文通过分子动

力学方法对 GaAs晶体沿 [110]晶向的诱导结晶进行模拟, 并采用最大标准团簇分析、双体分布函数和可视化

等方法研究应变对生长过程和缺陷形成的影响. 结果表明, 不同应变条件下 GaAs晶体的结晶过程发生显著

变化. 在初始阶段, 施加一定拉应变和较大的压应变后, 体系的晶体生长速率发生降低, 且应变越大, 结晶速

率越低. 此外, 随着晶体的生长, 体系形成以{111}小平面为边界的锯齿形界面, 生长平面与{111}小平面之间

的夹角影响固液界面的形态, 进而影响孪晶的形成. 施加拉应变越大, 此夹角越小, 形成孪晶缺陷越多, 结构

越不规则. 同时, 体系中极大部分的位错与孪晶存在伴生关系, 应变的施加可以抑制或促进位错的形核, 合适

的应变甚至可以使晶体无位错生长. 本文从原子尺度上研究 GaAs的微观结构演化, 可为晶体生长理论提供

理论指导.
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 1   引　言

砷化镓 (GaAs)是一种十分重要的 III-V族化

合物半导体材料, 在微电子和光电子领域应用广

泛, 具有极大的生产价值 [1,2]. 利用 GaAs的直接带

隙跃迁及高光电转化效率特性 [3], 制造的发光二极

管、激光器、太阳能电池等光电子器件在发光显

示、智能手机、航空航天等领域都有广泛的应用 [4−8].

在微电子器件方面, 因其具有宽禁带宽度 (1.43 eV)、

高电子迁移率 (是 Si的 5—6倍)和低消耗功率等

特性, 而被广泛应用于移动通信、光纤通信、超高

速计算机、全球定位和军工电子等诸多领域 [9−13].

虽然 GaAs具有优越的性能, 但由于 As元素

具有较强的挥发性使得GaAs在高温下容易分解 [14],

这一特殊的性质导致生产理想的高纯单晶材料需

要较高的技术要求. 微观结构决定材料的特性, 实

验上难以对 GaAs晶体生长过程中的微观结构演

变进行研究, 且需要耗费大量的成本及时间. 随着

计算机技术的发展, 通过分子动力学 (MD)模拟分

析材料的微观结构是一种很好的方法 [15,16]. MD模

拟能够再现晶体生长过程, 并在原子尺度上描述材
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料微观结构和缺陷形成机制, 进而为晶体生长技术

带来发展和革新. 近年来, 许多学者通过MD模拟

对有关 GaAs的结构特征及加工进行了大量研究.

Jia等 [17] 利用 MD模拟研究 GaAs纳米线在重离

子照射下的辐照效应和力学响应变化, 发现纳米线

的主要损伤机制是溅射, 表面效应的存在使得纳米

线缺陷的数量比体结构大. Thu和 Hoang[18] 模拟

了液态GaAs中Ga和 As离子的扩散, 发现扩散常

数的温度依赖性在高于熔点的相对低温下显示出

Arrhenius定律, 在较高温度下显示为幂法则. Luo

等 [19] 通过MD模拟研究了液体 GaAs在不同冷却

速率下快速凝固过程中 As的偏析现象, 发现 As

的偏析区域是简单的立方体结构, 并受到冷却速度

的显著影响. 然而, 无论是通过实验还是模拟, 都

很难生产出具有完美晶体结构的 GaAs晶体. 随着

器件向更大功率、更高集成度的发展, 对 GaAs单

晶衬底的均匀性、微区均匀性提出了更高的要求.

在 GaAs诱导结晶的实际生产过程中, 会产生

各种应力或应变, 如晶体内存在的非线性温度梯度

而导致的热应力、固液相变引发的相变应力、晶格

畸变产生的应力等 [20−22]. 晶体内应力较高时便会

产生位错等晶体缺陷, 位错的存在会严重影响GaAs

基器件的性能、寿命和可靠性 [23,24]. 探索应力或应

变对 GaAs晶体生长过程和结构缺陷形成的影响

对于提高晶体质量和生长效率、降低生产成本具有

重要意义. 本文采用分子动力学方法模拟 GaAs晶

体在不同应变条件下的诱导结晶过程, 分析晶体生

长中微观结构及缺陷的演变, 为提高材料的工业性

能提供理论依据.

 2   模拟条件和方法

[1̄10]

通过大规模原子/分子并行模拟器 (large-scale

atomic/molecular  massively  parallel  simulator,

LAMMPS)[25,26] 开源软件在包含 65536个原子

(32768个 Ga原子和 32768个 As原子)的立方体

盒子中进行 MD模拟. 图 1为 GaAs晶体生长的

初始固液模型, 由左侧规则排列的籽晶和右侧无序

排列的熔体组成. 籽晶沿 X, Y 和 Z 轴的取向分别

为 [110],    和 [001]方向, 熔体段通过在籽晶右

侧熔化 GaAs晶体的过程中获得. 将生长方向设置

为坐标系的 X 轴 (晶体的 [110]方向), 沿 [001]方向

(Z 轴)施加单轴法向应力, 在此方向上施加–2%,

–4%, –6%的压应变和 2%, 4%, 6%的拉应变. 同

时将籽晶的中间部分 X 方向两个周期中的原子

(图 1红色虚线范围内)的坐标固定, 以防体系应力

在模拟过程中发生松弛.
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图  1    MD模拟中 GaAs晶体的固液模型 . 蓝色原子代表

晶体原子, 灰色原子代表熔体原子

Fig. 1. Solid-liquid model of GaAs crystal in the MD simu-

lation. The blue atoms represent the crystal atoms and the

grey atoms represent the melting atoms.
 

本文模拟的势函数为 Albe等 [27] 于 2002年提

出的 Tersoff势, 其具体的函数模型为 
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∑
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这里, E 为总势能;   为截断函数;   为原子对

i 和 j 之间的键序参数;   和  分别为原

子之间的吸引势和排斥势, 由键能 D0, 键长 r 和可

调参数 S 决定; 参数 b 可由二聚体的基态振荡频

率确定; R 为截断参数;   为有效配位数. 参照实

验数据和理论计算 [28,29], 模拟中势模型的相互作

用参数在表 1列出 (1 Å = 10–10 m). 模拟采用三

维周期边界条件, 时间步长设置为 10–3 ps, 每间隔

10 ps记录一次体系中原子坐标与能量等相关物理
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信息. 通过 Nose-Hoover热浴法的控制 [30], 体系在

等温等压 (NPT)系综环境中运行 20 ns. 最后采用

最大标准团簇分析法 (LaSCA)[31]、双体分布函数

(PDF)[32] 和可视化等方法研究 GaAs晶体诱导结

晶过程中的微观结构演变.
  

表 1    GaAs中各原子间的相互作用参数 [28,29]

Table 1.    Interaction  parameters  between  the  atoms  in

GaAs[28,29].

参数 Ga—Ga As—As Ga—As

g 0.007874 0.455 0.0166

S 1.11 1.86 1.1417

d 0.75 0.1612 0.56

b/Å–1 1.08 1.435 1.5228

D0/eV 1.40 3.96 2.10

R0/Å 2.3235 2.10 2.35

c 1.918 0.1186 1.29

h = cosq0 0.3013 0.07748 0.237

a/Å–1 1.846 3.161 0

Rc/Å 2.95 3.40 3.10

D/Å 0.15 0.20 0.20

 3   结果与分析

 3.1    最大标准团簇构型熵

最大标准团簇分析法 (LaSCA)[33−35] 以欧几里

得距离为基础, 使用拓扑判据可以在没有任何预设

参数的情况下, 搜索并确定每个原子周围的唯一截

断距离 Rc, 客观地描述每个原子及其近邻原子组

成的局部结构. LaSCA确定的基本结构单元称为

最大标准团簇 (LaSC), 由一个中心原子及其近邻

组成, 每个原子都可以与中心原子形成一个参考

对 (RP). 图2(a)为体系中主要含有的 [4-S000] LaSC,

其配位数为 4, 包含 4个不成键的近邻原子, 意味

着有 4个 S000共有近邻子团簇. [4-S000] LaSC结

构的存在使得体系具有较高的致密度. 在闪锌矿和

纤锌矿晶体结构中, [4-S000] LaSC表示有序结构

的基本组成单元. 为了更好地描述体系结构的有序

度变化, 可采用 LaSC构型熵来分析结晶过程中局

域拓扑结构的类型和概率分布 [36,37]. 基于熵的本质

概念, 构型熵被定义为 

S = −
∑

(ρi log ρi), (6)

其中 ri 是第 i 类局部结构占系统的比例. 体系的结

构种类越多, ri 就越小, S 值越大, 体系越混乱. 对

于晶体结构而言, 晶体的完美度越高, 即晶体缺陷

越少, 体系越稳定, 则构型熵值越低, 并且晶体的

构型熵值通常非常低. 基于最大标准团簇分析的

LaSC构型熵可以建立局部结构种类和体系有序度

的关系. 图 2(b)给出了以 LaSC为结构单元, 在不

同应变下计算得到构型熵在定向凝固过程中的变

化. 在最初的 2 ns时间内, 构型熵值大幅度下降,

表明体系的混沌程度大大降低, 形成了许多相对有

序的结构. 可以看出, 曲线大致可分成 3组, 应变

绝对值相同的体系具有相同变化趋势的构型熵曲

线, 且应变绝对值越大, 构型熵值越高, 这表明体

系结构中晶体完美度越低. 应变 e 为+0.02和–0.02

时, 构型熵的曲线变化趋势与无应变时一致, 说明

低应变量对结晶趋势的影响很小. 在应变较高的诱

导结晶过程中, 体系形成的晶体团簇数量相对较

少, LaSC的种类数量较多, 因此体系所形成的更

加无序的局部结构提高了体系的构型熵.

 3.2    双体分布函数

双体分布函数 (PDF或 g(r))因其客观性和可

靠性被广泛用于表征体系中原子的整体空间分布

和结构特征, 与 X射线衍射实验中所得的结构因子

互为Fourier变换, 可以很好地与实验结果相对照 [38].

图 3为施加不同应变条件时, 熔体原子在不同时刻

的 PDF曲线. 从图 3可以发现, 在初始时刻, 7组

曲线具有典型的液体特征, 只有两个明显的峰, 且

波峰和波谷较宽. 随着弛豫时间的延长, PDF曲线

第一峰逐渐变高变锐, 系统第一近邻 Ga—As键成
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Fig. 2. (a)  Diagram  of  [4-S000]  LaSC;  (b)  LaSC  entropy

changes for the systems at seven strains. 
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键的概率逐渐增大, 表明系统短程有序度逐渐提高.

0—0.2 ns时间内第 1峰右肩处对应于 Ga—Ga键

的小肩峰快速消失, 说明初始阶段大量原子重新结

合引起了系统的结构变化. 当时间到达 0.5 ns时,

第 2峰开始分裂, 而后逐渐变成两个子峰, 其中左

子峰的高度大于右子峰. 左子峰位于 4.05 Å, 对应

Ga—Ga或 As—As键的键长. 右子峰表示的原子

之间的距离大于最近邻, 因此在系统中形成了一些

中程有序结构. 此外, PDF曲线上出现了一些新的

峰, 体系的晶体特征变得明显. 应变为 0时 (图 3(a)),

曲线各峰在 1.9 ns基本成型 (红色), 峰值形状与之

后的曲线相似. 对比施加应变后 (图 3(b)—(g))与

未施加应变时的 PDF曲线可以发现, 应变为–0.02

和–0.04时的曲线各峰成型时间相对提前, 而其他

应变条件下时间都有所推迟, 尤其在应变为–0.06

条件下推迟至 2.2 ns. 不同应变的施加对熔体原子

的结晶过程产生了不同的影响.

 3.3    晶体生长速率

⟨4 0 0 0⟩
⟨4 0 0 0⟩

晶体生长速率反映了物质从液相转变为晶相

的速率, 能够体现出 GaAs诱导式结晶过程中应变

对熔体原子晶化速度快慢的影响. 同时, Voronoi

多面体可以准确描述半导体材料的液态、晶态和非

晶态结构中原子周围的局部结构 [39,40], 其采用垂直

平分面方法对目标原子及其邻近原子进行分割, 以

构建体积最小化闭合多面体结构. 通过 Voronoi多

面体指数法能够有效追踪体系的结构变化. 在闪锌

矿和纤锌矿晶体结构中, 由 4个三角形组成的四面

体结构   代表其有序结构单元. 因此, 可以

采用  晶体团簇的数量变化来计算晶体生长

速率. 图 4为每隔 0.1 ns计算一次体系中晶体团簇

数量相比上一时刻的数量差值所得到的结晶速率

分布图. 在最初的 1 ns内晶体生长速率急剧下降,

表明体系在较短的时间内完成了晶化. 随着时间的

延长, 结晶速率逐渐减慢. 这是因为晶体区域和液
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图 3    不同应变下熔体区域的 PDF曲线

Fig. 3. PDF curves of the melt region at different strains. 
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体区域之间存在结构差异, 施加一定过冷度时, 液

相的自由能高于固相的自由能, 在初始阶段结晶潜

热容易释放, 晶体生长的驱动力更强.
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Fig. 4. Variation  of  crystallization  rates  with  time  under

different  strains,  and  the  inset  shows  the  enlarged  portion

for the time range of 0 to 0.7 ns.
 

不同应变下速率曲线的变化趋势大致相同,

图 4插图显示前 0.7 ns变化最明显的阶段. 可以看

到与应变为 0 (红色)时相比, 除–0.02和–0.04压

应变外, 其他应变条件下初始晶体生长速率均有所

降低, 应变为–0.06时结晶速率最慢. 这与图 3 PDF

曲线中各峰成型时间相对应. 当籽晶部分施加应变

时, 固相部分的应变能增加, 固液相的自由能差减

小, 从而 GaAs晶体的生长速率变慢. 且应变越大,

结晶速率相对越低. 但在施加压应变情况下, 当应

变量较小时, 对于相变驱动力并未产生较大影响,

生长速率相对于无应变时不变或稍有提高; 当压应

变增大到–0.06时, 压应变会显著降低晶体生长驱

动力, 生长速率又会减小.

 3.4    孪晶缺陷及位错密度

为研究不同应变下体系的状态变化, 图 5(a)

为 7种体系中孪晶缺陷原子数随时间的变化曲线.

采用位错分析算法 (DXA)[41] 可表征分子模拟过程

中的位错拓扑结构, 并有效分析位错、层错、孪晶

和晶界的演化以及晶体缺陷的反应. 从图 5可以看

出, 施加拉应变时, 孪晶缺陷原子数目随着应变量

的增大而明显增加. 而施加压应变时, 仅在应变为

–0.06时, 孪晶形核、长大的驱动力显著增大, 孪晶

数量大量增加. 作为晶内缺陷孪晶的出现, 表明系

统局部具有较高应力.

位错是 GaAs晶体中存在的关键缺陷, 不同应

变下体系内位错密度随时间的变化情况, 如图 5(b)

所示. 位错密度定义为单位体积晶体中所含的位错

线的总长度, GaAs中诱发位错的主要因素有应

力、晶界和过冷度等. 从图 5(b)可以看出, 在定向

凝固初始阶段, 位错密度急剧上升, 这是由于此时

晶体结构初步形成, 局部分布的晶体结构不稳定,

在其周围出现大量的晶体缺陷, 导致体系的位错迅

速增殖. 位错的形成使得体系的应力得到释放. 随

着等温弛豫的继续, 不同应变体系中位错密度均出

现突然降低的过程, 这是由于体系内位错滑移以及

位错反应, 内部微观结构发生改变. 同时, 在晶体

生长过程中, 系统总是自发地由高能量状态转变到

低能量状态, 位错的消除将提高系统的局部结构稳

定性. 对比分析不同应变情况可以发现, 与应变为

0时相比, 施加应变以后, 晶体生长过程中位错密

度会发生很大变化. 应变为+0.02, –0.02, –0.04时,

位错密度显著降低. 在较小的应变下, 体系的位错

密度更低, 说明体系的晶体缺陷相对较少, 有助于
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形成的晶体更加标准 [42]. 特别是在–0.02应变下几

乎没有位错形核, 可以使晶体无位错生长. 但是当

应变继续增大以后, 位错形核还是会增多. 位错密

度的变化趋势和纤锌矿结构原子有一定联系, 在

[110]晶向定向凝固过程中, 纤锌矿结构原子通常

会形成孪晶. 与图 5(a)对比可以看出, 位错密度与

孪晶缺陷原子数具有相似的变化趋势, 这表明体系

中极大部分的位错和孪晶存在着一种伴生关系.

 3.5    结晶演化过程

为更加直观地表征 GaAs体系在定向凝固过

程中的固液界面及缺陷的分布情况, 采用可视化工

具 (OVITO)[43] 对体系的结晶过程进行深入分析.

图 6为 7种应变下体系的微观结构演变过程, 不同

颜色被用来标记不同的原子结构. 蓝色原子代表正

常的闪锌矿晶体原子, 白色原子代表熔体无序原

子, 而黄色原子则是纤锌矿原子. 从图 6可以看到,

固液界面形态从最初的平面形状演变为锯齿形状.

晶体原子通过捕获液相区随机扩散的原子, 诱导游

离原子结晶. 固液界面的移动可以从宏观上表现出

体系原子从液态转变为晶态的结晶过程. 不同应变

条件下固液界面的形状及速度的变化是不同的. 相
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图 6    不同应变下 GaAs诱导式结晶体系的微观结构演变过程 (蓝色原子代表闪锌矿结构原子; 黄色原子代表纤锌矿结构原子;

白色原子代表其他类型的无序原子)

Fig. 6. Microstructural  evolution  of  GaAs-induced  crystallization  systems  at  different  strains  (Blue  atoms  represent  zinc-blende

structure atoms; yellow atoms represent wurtzite structure atoms; white atoms are other types of disordered atoms). 
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比于未施加应变, 压应变或拉应变越大, 固液界面

的移动速度越慢, 与结晶速率相对应. 同时, 在最

终 20 ns时, 不同应变下体系的结晶状况呈现较大

差异. 应变为 0时, 体系中出现一些纤锌矿原子及

其近邻原子, 系统总体顺序不规则, 晶体质量并不

理想. 当施加较小应变时, 体系具有极少的纤锌矿

孪生原子, 结晶效果相对较好, 晶体质量高于无应

变条件下. 而当应变较大时, 在体系中形成了许多

纤锌矿原子层, 并且在层中堆叠了许多缺陷. 可以

清楚观察到在–0.06压应变条件下, 纤锌矿结构原

子 (黄色)扩展至左侧籽晶区域, 晶体生长的质量

并不理想.

比较诱导结晶的差异, 可以发现压应变为–0.02

时诱导晶体的质量最好. 键角分布函数 (ADF)[44]

可以计算相邻原子形成角的统计平均值, 进而有效

描述系统的局域结构. 图 7显示了此应变条件下不

同时刻的ADF曲线, 以说明键角的变化趋势. GaAs

晶体中 Ga和 As形成的化学键呈正四面体构型,

理想键角为 109°28'. 在 0 ns时, 角度分布很宽, 结

晶尚未开始; 随着弛豫时间的延长, 曲线中主峰逐

渐向 109°28' 处集中并变高变锐, 这表明体系结晶

形成四面体结构, 结晶程度明显提高.
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图 7    e = –0.02时的 ADF曲线

Fig. 7. ADF curves at e = –0.02.
 

[1̄10]

施加拉应变时, 体系中形成的孪生原子与应变

量存在关联, 这种关系可能与{111}小平面密切相

关. 图 8(a)显示了等温弛豫一段时间后系统的原

子结构. 随着晶体的生长, 体系形成以{111}小平

面为边界的锯齿形界面, 孪晶出现在该界面上. 孪

晶界面与初始晶体生长面之间会形成一个夹角 a,

应变为 0时, a 约为 35.3°. 两个连续的孪晶界组成

本征堆垛层错, 绿色所示的位错位于本征堆垛层

错结构的末端, 沿   方向线状分布. 该位错的

⟨112⟩Burgers矢量为 1/6  , 为 GaAs晶体中典型的

30° 肖克利不全位错, 其形成可以降低体系的应变

能, 从而恢复晶体生长速度. 图 8(b)为{111}小平

面与生长平面之间的几何关系示意图, 红色原子表

示生长平面中的原子 , 蓝色原子是可能形成的

{111}小平面中的原子. 施加应变会改变生长面和

{111}小平面之间的角度 a, 拉应变越大 a 值越小,

形成孪晶越多, 也越不规则. 这意味着{111}小平

面在角度较小时更容易出现.
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图 8    (a) 对 GaAs晶体的生长等温弛豫一段时间后系统

的原子结构; (b) {111}面与生长平面之间的几何关系示意图

Fig. 8. (a) Atomic structure of the system after a period of

isothermal  relaxation  for  the  growth  of  GaAs  crystals;

(b)  schematic  diagram  of  the  geometric  relationship

between the {111} plane and the growth plane.
 

⟨110⟩

由图 9(a)可以明显观察到 , 当弛豫时间为

100 ps, 应变为+0.04, +0.06和–0.06时 , (110)界

面的锯齿状形态以{111}小平面为界, 两个相邻的

{111}小平面会形成一个夹角 b. 由于体系采用周

期性边界条件, 左右两侧同时生长这样的夹角型孪

晶界. 随着弛豫时间的延长, 最终 4个层错相交形

成了一个菱形孪晶界, 如图 9(b)所示. 本征堆垛层

错 AB 在 B 处与另一个本征堆垛层错 BC 相交, 相

交点B 处形成了一段压杆位错 (Lomer-Cottrell dislo-

hcation), 其 Burgers矢量为 1/6  , 图 9(c), (d)

为该位错形成过程的图解. 两个相交的堆垛层错连

接处附近有两个肖克利不全位错, 如图 9(c)所示.

这两个相近的肖克利不全位错相互靠近并发生位

错反应, 矢量方程表示为 

1/6 [2 11] + 1/6 [1 21] → 1/6 [110], (7)

反应后的位错结构如图 9(d)所示, 可以看作是两

个终止堆垛层错的肖克利不全位错的复合体. 该位

错位于两个层错面的交截处, 因此不能发生滑动,

是固定位错. Mitchell和 Unal[45] 采用分子束外延

技术在 GaAs衬底上生长超晶格的实验研究中也

发现了类似的 Lomer-Cottrell位错结构.
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 4   结　论

对 GaAs熔体在不同应变条件下沿 [110]方向

诱导结晶行为进行了分子动力学模拟, 采用最大标

准团簇分析、双体分布函数和可视化分析方法对晶

体的生长过程及缺陷的形成进行了研究. 可以得出

以下 3个结论.

1) 施加一定拉应变和较大的压应变后, 体系

的初始晶体生长速率会发生降低, 且应变越大, 结

晶速率越低. 这是由于固相部分应变能的增大, 减

小了固液相的自由能差, 从而降低了晶体生长驱动力.

2) 应变可以抑制位错的形核, 也可以促进位

错的形核, 合适的应变大小甚至能使晶体无位错生

长. 当施加较小应变时, 位错密度显著降低, 体系

形成的晶体相对标准, 在压应变为–0.02时诱导晶

体的质量最好.

3) 随着晶体的生长, 体系形成以{111}小平面

为边界的锯齿形界面, 孪晶会在该界面上形成. 施

加拉应变越大, 生长面与{111}小平面之间的角度

a 值越小, 形成孪晶缺陷越多, 结构越不规则.

这些分析结果为 GaAs晶体生长提供了更深

入的理解, 并将促进光电和微电器件的发展.
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图 9    压杆位错形成过程　(a) 100 ps; (b) 900 ps. 压杆位

错形成图解　(c)位错反应前; (d)位错反应后

Fig. 9. Formation  process  of  Lomer-Cottrell  dislocation:

(a) 100 ps; (b) 900 ps. Formation diagram of Lomer-Cottrell

dislocation: (c) Before dislocation reaction; (d) after disloca-

tion reaction. 
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Abstract

The  high-quality  growth  of  GaAs  crystals  is  extremely  essential  for  the  fabrication  of  high-performance
high-frequency  microwave  electronic  devices  and light-emitting  devices.  In  this  work,  the  molecular  dynamics
(MD) simulation is used to simulate the induced crystallization of GaAs crystal along the [110] orientation. The
effects  of  strain  on  the  growth  process  and  defect  formation  are  analyzed  by  the  largest  standard  cluster
analysis, the pair distribution function, and visualization analysis. The results indicate that the crystallization
process of GaAs crystal changes significantly under different strain conditions. At the initial stage, the crystal
growth  rate  of  the  system  decreases  after  a  certain  tensile  strain  and  a  large  compressive  strain  have  been
applied, and the greater the strain, the lower the crystallization rate is. In addition, as the crystal grows, the
system forms a zigzag interface bounded by the {111} facet, and the angle between the growth plane and the
{111} facet affects the morphology of the solid-liquid interface and further affects the formation of twins. The
larger  the  applied  tensile  strain  and  the  smaller  the  angle,  the  more  twin  defects  will  form  and  the  more
irregular they will be. At the same time, a large proportion of the dislocations in the system is associated with
twins.  The  application  of  strain  can  either  inhibit  or  promote  the  nucleation  of  dislocations,  and  under  an
appropriate amount of strain size, crystals without dislocations can even grow. The study of the microstructural
evolution of GaAs on an atomic scale provides a reference for crystal growth theory.

Keywords: molecular dynamics, GaAs, induced crystallization, strain
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