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Для расчета областей сосуществования фаз порядка два в трехкомпонентных твердых растворах 
на основе соединений А2В6 использован дифференциальный топологический подход. Расчеты прово-
дились в рамках модели регулярного раствора. Дополнительно в модели учитывались взаимодейст-
вия как первых, так и вторых ближайших соседних пар атомов, а также температурная зависи-
мость параметра взаимодействия. 
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Проблема создания и исследования функциональных материалов на основе твердых растворов 

А2В6, имеющих оптимальные свойства для реализации задач электроники, является актуальной в на-
стоящее время. При этом свойства кристаллов играют важнейшую роль для характеристик создавае-
мых приборов. Исследования многокомпонентных материалов, полученных на основе А2В6 , показа-
ли, что в определенных интервалах температур и составов однородные твердые растворы полупро-
водников оказываются неустойчивыми, что приводит  к спинодальному упорядочению и формирова-
нию периодических структур с модулированным составом. Однако вопрос прогнозирования возмож-
ности появления областей сосуществования фаз в твердых растворах на основе А2В6 в современных 
исследованиях рассмотрен недостаточно.  

Одним из перспективных материалов, создаваемых на основе соединений А2В6, является 
твердый раствор ZnxCd1–xTe, используемый в настоящее время для изготовления датчиков 
рентгеновского и ядерного излучения, а также солнечных батарей и приборов оптоэлектроники.  

Целью данной работы является прогнозирование возможности появления в твердом растворе 
ZnxCd1–xTe областей сосуществования фаз в твердом растворе ZnxCd1–xTe в рамках термо-
динамического моделирования для различных температур и составов.  

С целью улучшения 
качества прогноза в модели 
регулярного раствора было 
учтено взаимодействие ближай-
ших соседних атомов и вторых 
соседних пар атомов, а также 
температурная зависимость па-
раметра взаимодействия [1]. 
Для построения областей 
сосуществования фаз порядка 
два были последовательно 
получены аналитические выра-
жения для компонентов высших 
производных свободной энер-
гии Гиббса G(x, T) по концен-
трациям соответствующих ком-
понентов — с первой производ-
ной до четвертой. После фор-

а) б)  

  

 

Рис. 1. Сечения существования твердых растворов диаграммы 
состояния системы Zn–Cd–Te, полученные в результате численных 
расчетов второй (а) и третьей (б) производных свободной энергии 
системы (темным цветом показаны области отрицательных значений 

соответствующих производных.) 

 

mailto:anatkaz@mail.ru�


 
МНПК «Современные информационные и электронные технологии» 

 

 
Одесса, 22 — 26 мая 2017 г. 

– 105 – 

мирования матриц соответствующих производных было использовано условие существования кри-
тического пространства второго порядка [2]: 

2 3 4

2 3 40;  0.dG d G d G d G= = = >
dx dx dx dx

 

Результаты расчетов приведены на рис. 1, 2.  
 

а) б)  

  

 

Рис. 2. Сечения существования твердых растворов диаграммы 
состояния системы Zn–Cd–Te, полученные в результате численных 
расчетов четвертой производной свободной энергии (а) и области вы-
полнения условий формирования пространств сосуществования фаз  

порядка два (б) (показана темным цветом) 

 

Таким образом, для твердого раствора ZnxCd1–xTe на сечениях существования твердых 
растворов диаграммы состояния системы Zn–Cd–Te в рамках термодинамического моделирования 
были построены области, в которых могут выполняться условия формирования пространств 
сосуществования фаз порядка два для различных концентраций и температур в интервале значений 
100—500 К. Результати работы могут быть использованы для прогнозирования свойств 
оптоэлектронных приборов.  
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