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Рассмотрена возможность моделирования процесса формирования критических пространств в 
многокомпонентных фазах на основе использования дифференциального топологического подхода. 
Были определены полные производные свободной энергии четверных твердых растворов с третьей 
по восьмую включительно. Результаты моделирования показывают возможность образования об-
ластей сосуществования фаз в твердых растворах CdxHg1-xTeySe1-y. 
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Прогресс современной микро- и наноэлектроники в значительной мере определяется примене-
нием новых многокомпонентных полупроводниковых материалов, позволяющих использовать прин-
ципы самоорганизации для создания упорядоченных наноструктур.  Результаты экспериментальных 
исследований  показали, что в определенных интервалах температуры и составов однородные твер-
дые растворы полупроводников на основе соединений  А2В6 оказываются неустойчивыми и распада-
ются на периодические структуры с модулированным составом. Можно предположить, что это явле-
ние может быть использовано для получения самоорганизованно  образующихся  упорядоченных на-
ноструктур [1]. Так как экспериментальное определение фазовых диаграмм при наличии нестабиль-
ных фаз является достаточно сложным,  то возможно использование компьютерного моделирования 
для анализа подобных критических явлений на основе использования термодинамических подходов. 
В подобных случаях необходим расчет многомерных фазовых диаграмм, учитывающий возможность 
существования бифуркационных пространств, критических пространств и пространств  сосущество-
вания фаз различных порядков. 
        Моделирования процесса формирования критических пространств сосуществования фаз в мно-
гокомпонентных фазах возможно на основе использования дифференциального топологического 
подхода [2]. Условия существования сингулярностей в этом случае имеют вид:     

— для критического пространства второго  порядка 
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 — для критического пространства третьего порядка 
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             —  для критического пространства четвертого порядка 
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Для получения высших производных свободной энергии четырехкомпонентной системы по 
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соответствующим концентрационным параметрам  с третьей по восьмую  включительно был исполь-
зован метод матрично-векторного дифференцирования многомерных систем [3]. Символьное диффе-
ренцирование и численные вычисления производных были проведены с использованием системы 
компьютерной математики Maxima.  Были проведены расчеты положения областей существования 
высших производных свободной энергии твердого раствора CdxHg1–xTeySe1–y на сечении  существова-
ния твердых растворов диаграммы состояния системы Cd-Hg-Te-Se. Результаты анализа соответст-
вующих высших производных позволили получить оценки положения критических пространств  со-
существования фаз порядка 2, 3 и 4, приведенных на рисунке.  

  
       а)                       б) 

Сечение существования твердых растворов диаграммы состояния системы 
Cd-Hg-Te-Se. Темным цветом показаны составы твердого раствора  CdxHg1–xTeySe1–y, для которых 
возможно образование пространств сосуществования фаз порядка 2 (а) и 3 (б) при температуре  473 
К. 
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Computer simulation  for  the phase coexistence spaces formation  in quaternary semiconductor alloys 
 
The modeling of the process of formation of a critical and coexistence spaces in complex multi-component, 
multi-phase systems are considered on the basis of the differential topological approach. Total derivatives, 
from the third to the eighth inclusive, of the free energy of four-component solid solutions were found. Sym-
bolic differentiation and numerical computation of the derivatives was carried out using a system of comput-
er mathematics Maxima. The simulation results obtained allow admitting an opportunity to form phase coex-
istence spaces of various orders with different compositions for the CdxHg1-xTeySe1-y   alloys.  
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