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Выполнено моделирование процесса спинодального распада твердых растворов ZnCdTe в условиях, 
когда упругая энергия формирования концентрационных доменов ограничена деформацией матрицы 
собственно исходного материала. Адаптация представлений Канна – Хилларда к указанным услови-
ям распада полупроводников проводилась с учетом химической составляющей избыточной энергии 
смешения и упругой энергии, возникающей в концентрационных доменах распадающейся твердой 
фазы по отношению к исходной кристаллической структуре. Получены количественные данные о 
периодическом распределении содержания компонентов по толщине осажденного слоя. Проанали-
зированы зависимости параметров периодического распределения концентрации компонентов от 
термодинамических условий процесса синтеза твердого раствора ZnCdTe.
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Проведение технологических процессов при низкой температуре предполагает получение ма-
териала с минимальной концентрацией собственных термодинамических дефектов структуры при 
обеспечении сохранения его высокой химической чистоты. В то же время уменьшение температуры 
синтеза многокомпонентной твердой фазы имеет ограничение, связанное с возможным нахождением
рабочей точки фазообразования вблизи или даже внутри областей нестабильного состояния форми-
рующейся фазы для субсолидусной области диаграммы состояния системы. 

В [1, 2] нами было проанализирован процесс, связанный с появления колебательного состава 
твердого раствора GaInP, когда слой осаждался в условиях когерентного сопряжения с массивной 
подложкой GaAs. В то же время в электронной технике находят широкое применение поликристал-
лические пленки, кристаллиты которых не стабилизированы полями упругих напряжений массивной 
подложки. Примером такого технологического процесса являются технологический процесс синтеза 
поликристллических слоев «твердый раствор ZnCdTe — кремниевая подложка» или тот же твердый 
раствор, осажденный на неориентрованную (стеклянную подложку) [3]. Таких условиях фазообразо-
вания когерентное сопряжение растущего слоя с кристаллической решеткой подложки отсутствует. 
Обоснованием такого утверждения для первого из указанных случаев роста служит использование 
кремниевой подложки, период кристаллической решетки (ПКР), которой значительно отличается от 
ПКР осаждаемого материала. В случае использования аморфной подложки из стекла когерентное со-
пряжения фаз просто исключено. Термодинамическая ситуация, когда происходит осаждение слоев в 
отсутствие внешнего фактора, стабилизирующего состояние фазы, предполагает проведение даль-
нейших исследований. 

В настоящей работе проанализирован процесс спинодального распада твердого раствора 
ZnCdTe при условиях, когда он осаждается в свободном состоянии, а возможный распад твердой фа-
зы ограничен только упругими свойствами самой матрицы исходного материала.

На базе теоретических исследований спинодального распада пересыщенной твердой фазы в по-
лях упругих напряжений, создаваемых собственно исходной маточной решеткой [1, 2, 4, 5], было по-

Одесса, 27—31 мая 2019 г.



– 131 –

МНПК «Современные информационные и электронные технологии»

лучено адаптированное к трехкомпонентным полупроводникам 2 2 6
1 ,с сA B D− стационарное уравнение 

для расчета распределение содержания компонентов по слою материала, а именно:
2(1 ) [ ln (1 ) ln(1 )] ( ) / 4,0

Sdc c c RT c c c c N a a asijkdz
β = α − + + − − + λ −

где β, с — коэффициент при градиенте концентрации в разложения свободной энергии смешения 
твердой фазы [2] и концентрация компонента АD в твердом растворе АcВ1–cD; N0, λi,j,k — число Аво-
гадро и комбинация модулей упругости согласно [2]; a, aS — текущий ПКР слоя и ПКР исходной 
матрицы твердого раствора; αS — приведенная избыточная энергия смешения компонентов в твердой 
фазе; z — координата в направлении роста слоя.

Представленное уравнение применялось для описания процесса образования колебаний состава в 
твердом растворе ZnCdTe, термодинамическое состояние которого находится вблизи линий спино-
дального распада. Результаты моделирования показали, что периодичная структура распределения 
состава твердого раствора в направлении роста слоя наиболее ярко проявляется в тех случаях, когда 
термодинамическое состояние формирующейся твердой фазы находится между линиями бинодали и 
спинодали системы. Именно в этом интервале параметров системы в полной мере реализуются усло-
вия резонанса между упругой энергией деформированного концентрационного домена и избыточной 
энергией смешения компонентов. При этом микрораспределение состава твердого раствора сущест-
венно отличается от формы, соответствующей гармоническим колебаниям. Это явилось непосредст-
венным следствием нелинейности формы дифференциального уравнения для распределения концен-
траций. 

Таким образом, получено адаптированное к трехкомпонентным полупроводникам 2 2 6
1 ,с сA B D−

стационарное уравнение для расчета распределение содержания компонентов по слою материала. 
Результаты моделирования процесса образования колебаний состава в твердом растворе на основе 
полученного уравнения показали, что появление периодических изменений состава с периодом на 
уровне десятков нанометров должно быть учтено при формировании сверхтонких или даже поликри-
сталлических структур на основе твердых растворов А2В6, когда толщина осаждаемых слоев или раз-
меры кристаллитов становятся соизмеримыми с периодом модуляции. 
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P. P. Moskvin, A. I. Кazakov, S. I. Skurativskyi, A. A. Gromovoy, G. V. Shapovalov
Spinodal decomposition ofА2В6 semiconductors solid solutions limited by internal macroscopic deformation
The authors perform simulation of the spinodal decomposition of ZnCdTe solid solutions under the condition when the 
elastic energy of formation of the concentration domains is limited by the deformation of the matrix of the actual initial 
material. Adaptation of the Kann – Hillard representations to the specified conditions for the semiconductor decompo-
sition was carried out taking into account the chemical component of the excess mixing energy and elastic energy aris-
ing in the concentration domains of the decomposing solid phases with respect to the initial crystal structure. Quantita-
tive data on the periodic distribution of the concentration of components over the thickness of the deposited layer are 
obtained. Thepaper presents the analysis of the dependences of the parameters of the component concentration periodic 
distribution on the thermodynamic conditions of the synthesis of the ZnCdTe solid solution.
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