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Проведен сравнительный анализ результатов моделирования формирования областей сосущест-
вования фаз в четырехкомпонентных твердых растворах на основе использования дифферен-
циального топологического подхода для моделей строго регулярного и пострегулярного растворов. 
Результаты расчетов не противоречат существующим в настоящее время экспериментальным 
данным. 
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Использование современных методов компьютерного моделирования на основе термодинами-

ческих подходов позволяет проанализировать процессы получения самоорганизованно образующих-
ся упорядоченных структур и предсказать их свойства. В связи с необходимостью получения более 
точных прогнозов возникает необходимость сравнения результатов численных расчетов, полученных 
на основе использования различных термодинамических моделей.  

В качестве объекта исследования были выбраны четырехкомпонентные твёрдые растворы со 
смешением атомов в двух подрешетках InxGa1–xAsyP1–y. Основываясь на дифференциальном тополо-
гическом подходе [1], были построены модели формирования критических пространств и про-
странств сосуществования фаз в рассматриваемой системе. 

В работе рассматривались термодинамические модели строго регулярного и пострегулярного 
раствора. В рамках модели строго регулярного раствора, в которой предполагается случайное рас-
пределение разнородных атомов по узлам соответствующих подрешеток, в качестве параметров 
взаимодействия были использованы данные, приведенные в [2]. В рассмотренной модели параметры 
взаимодействия считаются константами и не зависят от концентраций и температуры. Для учета кон-
центрационных зависимостей параметров взаимодействия были использованы представления о том, 
что энергия смешения многокомпонентного соединения соответствует энергии дисторсии кристалли-
ческой решетки, вызванной различием длины ковалентных связей бинарных составляющих твердого 
раствора [3]. При этом для твердых растворов зависимость параметра взаимодействия от состава с 
достаточно высокой точностью аппроксимируется полиномом второй степени вида [4] 

1 2 3( ) (1 ) (1 )W x W x W x W x x= + − + − ,      (1) 
где W1 и W2 — аппроксимационные коэффициенты, численно равные параметрам взаимодействия 
сильно обедненных растворов; W3 — коэффициент нелинейности. Для анализа пострегулярных моде-
лей типа (1) использовались данные, приведенные в [4]. 

Условия формирования сингулярностей для критического пространства и пространства сосу-
ществования фаз второго порядка имеет вид [1]  
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На рис. 1 представлены полученные результаты расчета областей сосуществования фаз по-
рядка два, построенные на сечениях существования твердых растворов системы In—Ga—As—P. 
Темным цветом показаны области выполнения условий формирования пространств сосуществования 
фаз второго порядка при температуре 773 К для строго регулярного (рис. 1, а) и пострегулярного рас-



 
МНПК «Современные информационные и электронные технологии» 

 

 
Одесса, 25 — 29 мая 2015 г. 

– 286 – 

твора (рис.1 б). Также показаны линии изопериодных составов к подложкам из GaAs и InP и экспе-
риментальные составы эпитаксиальных слоев InxGa1–xAsyP1–x, в которых наблюдалось формирование 
периодических модулируемых структур, полученных с помощью жидкофазной эпитаксии на под-
ложках из InP [5, 6] и на подложках из GaAs [7, 8], а также полученных с помощью газотранспортной 
эпитаксии на подложках из InP [9].  

a) 

 

б) 

 
Рис. 1. Области сосуществования фаз второго порядка твердых растворов системы In—Ga—As—P 

для модели строго регулярного раствора (а), для пострегулярных моделей (б) 

 Показано, что в рамках рассматриваемых моделей наблюдается удовлетворительное соответ-
ствие экспериментальных результатов расчетным. 
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The paper presents a comparative analysis of the computer simulation results of modeling of formation of 
areas of phase coexistence in the quaternary solid solutions based on the differential topological approach for 
models of strictly regular and post-regular solutions. The results obtained do not contradict the existing ex-
perimental data. 
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