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Теоретический анализ факторов, влияющих на однородность  
состава подложек кадмий-цинк-теллур,  

выращиваемых методом ТНМ 
 

А. С. Сенченков 
 

В работе проведены результаты теоретического анализа влияния состава рас-
творителя, нестабильности температурного поля в образце и неоднородности 
распределения ZnTe в исходном (питающем) слитке на однородность состава 
растущего кристалла. Показано, что оптимизация состава растворителя поз-
воляет минимизировать скачок концентрации ZnTe на границе затравка–
кристалл. Вариации состава при изменении тепловых условий в процессе роста 
носят плавный характер, и они относительно небольшие. Различные гармоники 
неоднородности распределения состава в питающем слитке по-разному влияют 
на однородность растущего кристалла. Длинноволновые неоднородности в пи-
тающем слитке практически полностью переходят в растущий кристалл.  
При длине волны, равной половине длины зоны растворителя и меньше, возму-
щения состава кристалла относительно небольшие. Очевидно, причиной ло-
кальных изменений состава, наблюдаемые в реальных кристаллах, являются, в 
основном, вариации состава питающего слитка. 
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Введение 
 
Гетероструктуры, основанные на трой-

ных твердых растворах кадмий-ртуть-теллур 
(КРТ, CdxHg1-xTe) остаются наиболее рас-
пространенным материалом для полупро-
водниковых ИК-детекторов, способных об-
наруживать излучение в широком диапазоне 
спектра путем изменения доли теллурида 
кадмия и, следовательно, ширины запре-
щенной зоны [1–3]. На сегодняшний день 
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для выращивания различных структур КРТ 
применяется ряд методов роста, в частности 
молекулярно-лучевая эпитаксия и жидко-
фазная эпитаксия.  

В этих методах использовались различ-
ные подложки как из соединений II-VI, 
например, таких как CdTe, Cd(Te,Se), 
(Cd,Zn)Tе, так и из более дешевых, а имен-
но, типа GaAs, сапфира и кремния. 

Однако, как правило, большая плот-
ность дислокаций несоответствия наблюда-
ется при росте КРТ на подложках с большой 
разницей в величине параметров кристалли-
ческой решетки. Наиболее качественные 
эпитаксиальные слои получены на подлож-
ках из твердого раствора кадмий-цинк-теллур 
Cd1-xZnxTe (КЦТ) с соответствующей кон-
центрацией цинка, обеспечивающих номи-
нальное совпадение решеток [4]. 
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Для совпадения параметров решеток 
требуется КЦТ с содержанием 3,9–4,5 % 
мольных долей ZnTe. Для получения хоро-
шего изображения прибором КРТ ключевым 
является однородность состава по поверхно-
сти подложки. В работе [4] утверждается, 
что, в идеале, процентная мольная концен-
трация ZnTe в подложке должна быть 
4,42  0,01 для приборов на диапазон 8–
12 мкм и 4,08  0,03 для приборов на диапа-
зон 3–5 мкм. Очевидно, что с такой точно-
стью кристаллы КЦТ не могут быть получе-
ны. Поставщики коммерческих кристаллов 
только стараются получить кристаллы с со-
держанием ZnTe 4  1 %. 

Большинство кристаллов КЦТ выращи-
вается из расплава (метод Бриджмена). Этот 
метод используется в вертикальной и гори-
зонтальной конфигурации, при высоком и 
низком давлении. Коэффициент сегрегации 
КЦТ больше единицы, и поэтому трудно 
контролировать состав растущего кристал-
ла. В результате только часть слитка имеет 
параметр решетки, пригодный для эпитак-
сии КРТ. Кроме того, кристаллы имеют 
блочную структуру, поэтому подложки вы-
бираются из больших монокристаллических 
блоков. Для улучшения однородности при-
меняются различные модификации метода 
Бриджмена [5, 6], однако проблема при вы-
ращивании этим методом остается. 

В последние годы метод двигающегося 
нагревателя (Travelling Heater Method, THM) 
оказался наиболее жизнеспособным мето-
дом для выращивания кристаллов КЦТ 
большого диаметра (до 75 мм) с хорошей 
однородностью состава и бóльшим выходом 
годного материала для полупроводниковых 
детекторов ионизирующих излучений [7–10]. 
Поэтому этот метод стал применяться и для 
выращивания подложек для производства 
ИК-датчиков на основе КРТ [11–13]. Полу-
ченные подложки имели однородное рас-
пределение Zn, низкую плотность дислока-
ций (EPD < 3104 см-2) и хорошее 
пропускание в ИК-области [12, 13]. 

Кристаллы твердых растворов AII–BVI 
выращивались методом ТНМ также и в кос-
мосе. Космические условия способствуют 

улучшению качества кристалла вследствие 
подавления естественной конвекции в жид-
кой фазе. Конвекция является причиной 
многих дефектов в кристалле, в том числе 
микро- и макронеоднородностей свойств. 
Благоприятное влияние космических усло-
вий подтверждено результатами экспери-
ментов на российских автоматических кос-
мических аппаратах типа «Фотон», прове- 
денных НИИ СК совместно с германскими 
учеными [14, 15]. 

Теоретически, методом ТНМ можно по-
лучить, за исключением начального пере-
ходного участка, идеально однородный по 
составу кристалл. Однако реальная концен-
трация ZnTe в объеме кристалла и по длине 
изменяется в определенных пределах [7].  

Причинами, вызывающими вариации 
состава растущего кристалла при методе 
ТНМ могут быть нестабильность темпера-
турного поля в образце и неоднородность 
распределения ZnTe в исходном (питаю-
щем) слитке. Кроме того, наблюдается ска-
чок концентрации теллурида цинка на гра-
нице затравка/кристалл. 

Целью данной работы является прове-
дение теоретического анализа влияния вы-
шеуказанных факторов на однородность со-
става растущего кристалла. 

 
 

Постановка работы 
 
Численное моделирование занимает 

важное место в процессе отработки техно-
логии получения материалов. Оно позволяет 
определить параметры технологического 
режима, близкие к оптимальным, тем самым 
существенно сокращает количество опытов 
и время отработки процесса. Особенно это 
важно при подготовке космических экспе-
риментов, где количество опытов очень 
ограничено, а их стоимость высока. В про-
должение проведенных ранее исследований, 
НИИ СК готовит серию космических экспе-
риментов по получению кристаллов КЦТ с 
однородным распределением состава и 
свойств для реализации их на борту модуля 
«Наука» в составе российского сегмента 
МКС. 
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С этой целью было проведено матема-
тическое моделирование процесса роста 
кристалла. При этом использовались экспе-
риментальные данные, полученные при 
наземной отработке космических экспери-
ментов. В расчетах использовалась матема-
тическая модель, разработанная в НИИ СК 
[16, 17], причем с учетом конвективного пе-
ремешивания в приближении диффузионно-
го пограничного слоя [18]. 

Исходные данные для расчетов можно 
разделить на две группы: 

1. постоянные, которые одни и те же во 
всех вычислениях; 

2. переменные, влияние которых на од-
нородность состава растущего кристалла 
изучается. 

К постоянным исходным данным отно-
сятся определенные параметры: диаметр 
кристалла, длина зоны растворителя, номи-
нальный состав питающего слитка, физи- 
ческие свойства материалов, скорость пере-
мещения нагревателя, а также вычислитель-
ные параметры.  

Основные постоянные параметры сле-
дующие: 

 диаметр кристалла 25 мм; 
 длина зоны растворителя 20 мм; 
 номинальный состав питающего 

слитка Cd0,96Zn0,04Te; 
 скорость перемещения нагревателя 

0,2 мм/ч. 
 
Продолжительность процесса роста 

принималась в пределах 300–400 часов. 
Рассматривались следующие варианты 

переменных параметров. 
A. Состав затравки и зоны растворите-

ля. Состав затравки CdTe или Cd0,96Zn0,04Te. 
Состав растворителя: чистый Te или раствор 
теллурида кадмия в теллуре, причем кон-
центрация CdTe (в мольных долях) изменя-
ется в пределах от 5 до 10 %. 

B. Изменение тепловых условий. Тем-
пературное поле в образце в процессе роста 
принималось из измерений при наземных 
экспериментах. 

C. Распределение ZnTe в питающем ма-
териале. Рассматривались два диапазона из-

менения концентрации ZnTe: 0,04  0,02 и 
0,04  0,005. 

 
Эффект переменных параметров опре-

деляется сравнением с вариантом, когда 
температурное поле в образце не изменяется 
в процессе роста (перемещается вдоль об-
разца со скоростью движения нагревателя 
без деформации), а состав питающего мате-
риала постоянный по длине и равен номи-
нальному. Этот вариант в дальнейшем обо-
значается как «идеальный случай». 

 
 

Состав затравки и зоны растворителя 
 
В методе ТНМ наблюдается скачок кон-

центрации теллурида цинка на границе за-
травка–кристалл. Причиной этого скачка яв-
ляется то, что состав раствора перед 
началом кристаллизации отличается от со-
става, устанавливающегося при квазиста- 
ционарном росте кристалла требуемого со-
става. Желательно уменьшить величину этого 
скачка, так как большая разница в концен-
трации теллурида цинка (и параметра кри-
сталлографической решетки) может при- 
вести к возникновению дислокаций несоот-
ветствия в этой области. 

Состав твердой фазы, согласно фазовой 
диаграммы системы Cd-Zn-Te, зависит от 
температуры и состава раствора перед 
фронтом кристаллизации. При постоянной 
исходной длине зоны растворителя и при 
заданном температурном поле, состав рас-
твора зависит, прежде всего, от начального 
состава растворителя и состава растворяе-
мых в нем затравки и питающего материала. 

На рис. 1 показаны результаты расчетов. 
На этом графике показаны следующие соче-
тания состава затравки и растворителя: 

1  –  затравка CdTe, растворитель – Te; 
2  –  затравка Cd0,96Zn0,04Te, раствори- 

тель – Te; 
3  –  затравка Cd0,96Zn0,04Te, раствори- 

тель – 95 % Te + 5 % CdTe; 
4  –  затравка Cd0,96Zn0,04Te, раствори-

тель – 92 % Te + 8 % CdTe; 
5  –  затравка Cd0,96Zn0,04Te, раствори-

тель – 90 % Te + 10 % CdTe. 
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Наибольший скачок концентрации 
наблюдается при использовании в качестве 
затравки теллурида кадмия, а в качестве 
растворителя – чистого теллура (кривая 1). 
Наилучший результат в рассматриваемом 
случае получен при использовании затравки 
состава Cd0,96Zn0,04Te и растворителя с со-
держанием теллурида кадмия 8 % или 10 % 
(кривые 4 и 5). 

 

 
 
Рис. 1. Распределение состава кристалла 
(вдоль оси L). 

 
Таким образом, оптимизация состава 

растворителя позволяет минимизировать 
скачок концентрации ZnTe на границе за-
травка–кристалл. 

 
 

Изменение тепловых условий  
в процессе роста 

 
Рассмотрим влияние вариаций темпера-

турного поля в образце на однородность со-
става растущего кристалла. При движении 
нагревателя вдоль образца изменяются 
условия теплообмена образца с окружаю-
щей средой. Для поддержания более или 
менее стабильного температурного поля в 
образце, регулируют температуру нагрева-
теля. Тем не менее, добиться стабильного 
температурного поля (с постоянной макси-
мальной температурой и без деформации 
профиля) невозможно. 

В данной работе рассмотрены три раз-
ных варианта изменения температурного 
поля в образце. Эти варианты приняты по 
результатам экспериментов, проведенных в 

НИИ СК [19]. Соответствующие расчетные 
температуры на фронте кристаллизации (на 
оси образца) для этих экспериментов пока-
заны на рис. 2 и обозначены цифрами 2, 3, 4. 
Кроме того, рассмотрен «идеальный» вари-
ант, когда температурный профиль вдоль 
поверхности ампулы движется относительно 
образца со скоростью движения нагревателя 
без деформации и при постоянной макси-
мальной температуре. Этот вариант обозна-
чен цифрой 1 на графике. 

 

 
 

Рис. 2. Расчетная температура на фронте 
кристаллизации (на оси). 

 
Расчетная скорость роста на оси для 

этих вариантов показана на рис. 3 (обозна-
чение кривых, как на рис. 2). Как видно, из-
менение тепловых условий при перемеще-
нии нагревателя заметно влияет на 
температуру растущей поверхности и ско-
рость роста.  

 

 
 

Рис. 3. Расчетная скорость роста на оси. 
 
Как следствие, изменяется распределе-

ние состава вдоль оси кристалла (рис. 4). 
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Однако вариации состава носят плавный ха-
рактер, и они относительно небольшие (око-
ло 0,001–0,002 мольных долей). 

 

 
 
Рис. 4. Изменение распределения состава кри-
сталла вдоль оси кристалла из-за вариации 
тепловых условий в процессе роста. 

 
 

Неоднородность распределения состава 
питающего слитка 

 
Распределение состава исходного (пи-

тающего) слитка, как правило, носит слу-
чайный характер. Если имеется N измерений 
концентрации ZnTe вдоль слитка, то это 
распределение может быть представлено, 
используя быстрое преобразование Фурье, в 
виде ряда: 
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где fy  – мольная доля ZnTe в питающем 

слитке; i  – длина волны i-й неоднородно-

сти распределения; i  – фаза гармоники; z – 

продольная координата; ia  – коэффициенты. 

Рассмотрим, как различные гармоники 
неоднородности распределения состава в 
питающем слитке влияют на однородность 
растущего кристалла. Для этого рассмотрим 
распределения ZnTe в питающем слитке вида 
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с длиной волны возмущения 0 / ,L k   где 

0L  – длина зоны растворителя до расплав-

ления. Возмущения при k < 1 будем назы-
вать длинноволновыми, а при k > 1 – корот-
коволновыми. Рассматривается диапазон 
длин волн от 0,1L0 до 10L0. 

Зависимость отношения амплитуды 
возмущения состава в кристалле  cA  к ам-

плитуде возмущения в питающем слитке 

 fA  как функция от длины волны (отноше-

ния длины зоны растворителя к длине волны 
возмущения L0/), приведена на рис. 5. 

 

 
 
Рис. 5. Зависимость амплитуды возмущения 
состава в кристалле от длины волны. 

 
Как видно, длинноволновые неоднород-

ности в питающем слитке практически пол-
ностью переходят в растущий кристалл. За-
метное уменьшение амплитуды отклонения 
от среднего значения концентрации наблю-
дается только при длине волны возмущений, 
равной длине зоны растворителя. При длине 
волны, равной половине длины зоны рас-
творителя и меньше, возмущения состава 
кристалла относительно небольшие. 

Пример расчета состава растущего кри-
сталла при случайном разбросе состава пи-
тающего слитка приведен на рис. 6. На этом 
рисунке маркерами показано принятое рас-
четное распределение концентрации ZnTe в 
питающем слитке, а сплошной линией – со-
ответствующее распределение состава в 
растущем кристалле. 
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Рис. 6. Изменения состава кристалла при случайном разбросе состава питающего слитка в преде-
лах 0,04  0,02 (а) и 0,04  0,005 (б). 

 
Расчет показывает важность использо-

вания питающего слитка с возможно мень-
шим разбросом концентрации ZnTe. Видно 
также, что небольшие локальные изменения 
состава кристалла могут быть вызваны ко-
лебаниями состава питающего слитка. 

 
 

Заключение 
 
Проведен теоретический анализ влияния 

состава затравки и растворителя, нестабиль-
ности температурного поля в образце и не-
однородности распределения ZnTe в исход-
ном (питающем) слитке на однородность 
состава кристалла КЦТ, выращиваемого ме-
тодом ТНМ. 

Показано, что основным фактором, вли-
яющим на однородность состава кристалла в 
начальной стадии роста, является состав за-
травки и растворителя. Оптимизация соста-
ва растворителя позволяет минимизировать 
скачок концентрации ZnTe на границе за-
травка/кристалл. 

В дальнейшем основное влияние на од-
нородность растущего кристалла оказывает 
неоднородность распределения теллурида 
цинка в питающем слитке. 

Различные гармоники неоднородности 
распределения состава в питающем слитке 
по-разному влияют на однородность расту-
щего кристалла. Длинноволновые неодно-
родности в питающем слитке практически 
полностью переходят в растущий кристалл. 
При длине волны, равной половине длины 

зоны растворителя и меньше, возмущения 
состава кристалла относительно небольшие.  

Изменение тепловых условий в процессе 
роста также влияют на распределение соста-
ва растущего кристалла. Однако вариации 
состава в этом случае носят плавный харак-
тер, и их вклад в неоднородность кристалла 
относительно небольшой. Расчеты показы-
вают, что локальные изменения состава кри-
сталла, наблюдаемые в реальных кристал-
лах, могут быть вызваны, в основном, 
колебаниями состава питающего слитка. 
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