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Проведено розрахунок концентрацій вільних носіїв заряду і точкових дефектів у монокристалах кадмій 
телуриду гранично насиченому Кадмієм та Телуром. Визначено тип домінуючих власних точкових дефектів, 
що обумовлюють електричні властивості матеріалу. Встановлено, що переважаючим точковим дефектом в 
кристалах з надлишком халькогену є антиструктурний TeCd. 
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Вступ 

Одним зі способів отримання кристалів кадмій 
телуриду з заданими властивостями є проведення 
двотемпературного відпалу попередньо вирощених 
монокристалів, в процесі якого можна ефективно 
керувати структурою точкових дефектів, які 
визначають більшість електричних та оптичних 
властивостей матеріалу. 

Незважаючи на значну кількість робіт в яких 
досліджувалась структура точкових дефектів кадмій 
телуриду, залишається нерозв’язаним в повній мірі 
питання про домінуючі види та параметри (енергія 
утворення, енергія йонізації, зміна частоти коливань 
атомів в околі дефекту) точкових дефектів у 
кристалах. Пряме експериментальне дослідження 
точкових дефектів пов’язане з певними труднощами і 
значна частина інформації про точкові дефекти 
отримана з експерименту є непрямою і 
неоднозначною. Проте наявність такої інформації 
має велике практичне значення, оскільки, шляхом 
моделювання дефектної структури кристалів, можна 
прогнозувати властивості матеріалу в залежності від 
умов його отримання та обробки. 

Таким чином, відсутність єдиної думки щодо 
параметрів та домінуючих типів точкових дефектів 
ставить задачу визначення структури точкових 
дефектів у кадмій телуриді в ряд актуальних проблем 
напівпровідникового матеріалознавства. 

Роботи останніх років [1–4] дозволяють зробити 
висновок про те, що у матеріалі n-типу провідності, 
найімовірніше, домінуючими йонізованими 
дефектами при температурах Т < 900 К є вакансії 
Телуру VTe, а вище вказаної температури – 
міжвузлові атоми Кадмію Cdi. 

Складність постановки експерименту в 

агресивному середовищі пари телуру робить 
проблему вибору домінуючих дефектів у CdTe:Te ще 
більш актуальною. У роботі [4], шляхом 
моделювання дефектної структури методом 
термодинамічних потенціалів, було показано, що 
домінуючими йонізованими дефектами у матеріалі 
насиченому халькогеном є вакансії Кадмію VCd при 
температурах Т < 1000 К, та міжвузлові атоми 
Телуру Tei – при вищих температурах. В той же час в 
роботах [5–6] автори вважають, що концентрація 
міжвузлових атомів Телуру Tei є незначною, а 
домінуючими акцепторними дефектами у кристалах з 
надлишком халькогену є вакансії Кадмію VCd як при 
низьких так і при високих температурах. Крім того, у 
цих роботах для пояснення температурної залежності 
ширини області гомогенності та електричних 
властивостей матеріалу, враховували наявність у 
кристалах антиструктурних дефектів. 

На думку авторів [6–7], антиструктурні дефекти 
TeCd створюють у забороненій зоні кристала глибокі 
донорні рівні з енергіями ε1 = Ec - 1,44 еВ та ε2 = Ec -
 1,60 еВ. Проте в ряді робіт [8–12] вважається, що 
донорні рівні TeCd розташовані ближче до дна зони 
провідності (рис. 1), що може призвести до значного 
впливу цих дефектів на електричні властивості 
кристалів. 

У роботі [8] автори вказують на присутність у 
кристалах CdTe насичених телуром донорного рівня 
Ec - (0,56 - 0,58) еВ, що на думку авторів може 
належати антиструктурному дефекту. Оскільки 
однозначно зарядовий стан цього рівня невідомий, то 
він може бути або першим або другим енергетичним 
рівнем дефекту у забороненій зоні. Якщо цей 
зарядовий рівень перший то другим може бути 
визначений у роботах [9–10] Ec - 0,75 еВ, що також 
авторами приписується антиструктурному дефекту. 
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Якщо ж  вважати рівень Ec - (0,56 - 0,58) еВ створе-
ним двократно йонізованим дефектом, то його зна-
чення з точністю до 0,01 еВ співпадає з розрахунко-
вими даними [11] (ε1 = Ec - 0,34 еВ та ε2 = Ec -
 0,59 еВ). 

Тому метою даної роботи є пояснити електричні 
властивості та температурну залежність  ширини 
області гомогенності кадмій телуриду насиченого 
телуром, використовуючи при цьому модель 
дефектної структури, що враховує як міжвузлові 
атоми Телуру Tei, так і атоми Телуру у вузлах 
Кадмію TeCd. 

 
Рис. 1. Можливі варіанти розташування енергетич-
них рівнів антиструктурного дефекту TeCd у заборо-
неній зоні кадмій телуриду. 

 
 

  
 

I. Метод визначення рівноважної 
концентрації дефектів 

Рівноважні концентрації точкових дефектів у 
кристалі при двотемпературному відпалі визначали 
за методикою запропонованою в роботі [4], виходячи 
з умови рівності хімічних потенціалів кожного ком-
понента у всіх фазах системи при заданих тиску Р і 

і температурі Т: 
 s g

i iµ = µ , (1) 
Хімічний потенціал дефекту, що дорівнює хі-

мічному потенціалу компонента взятому з знаком 
«+»  або «-» в залежності від типу дефекту, визначали  
шляхом диференціювання енергії Гібса по концент-
рації дефектів [4]: 
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де Е – енергія утворення дефекту, Fvib,i – зміна колив-
ної вільної енергії при утовренні дефекту, [D] – кон-
центрації дефекту D, n та p – концентрації електронів 
та дірок, EC, EV – енергія дна зони провідності та вер-
ху валентної зони, J – концентрація вузлів, у яких 
може утворитися дефект, Z – зарядовий стан дефекту, 
NC, NV – густина станів у зоні провідності та у вален-
тній зоні відповідно, Eg – ширина забороненої зони. 

Енергії однократно та двократно йонізованих де-
фектів визначали за формулами: 

101 Z
ZEE ε−= ; )(

Z
ZEE 2102 ε+ε−= , (4) 

де Е0 – енергія утворення нейтрального дефекту, Z – 
зарядовий стан дефекту, ε1, ε2 – перший та другий 
рівні йонізації утвореного дефекту. 

Зміну коливної вільної енергії при утовренні де-
фекту визнаали як: 
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де х – кількість атомів що змінили частоту своїх ко-
ливань з ω на ω0. 

Хімічний потенціал газу [13]: 
 g

0kT ln Pµ = + µ . (3) 
Для одноатомного газу Cd: 

 
3

3 2
0 kT( ln(kT) ln(h /(2 mkT) ))µ = − + π , (4) 

для двоатомного газу Te2: 
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де m – маса атома або молекули, І = ml2 – момент 
інерції молекули, l – відстань між ядрами молекули, ν 
– внутрішня частота коливань молекули. 

Таким чином, ми отримали систему рівнянь типу 

i

s g
D i±µ = µ , яку розв’язували шляхом мінімізації 

квадратичної функції від нев’язок: 
 

i

s g 2
MIN D iL ( )= ±µ −µ∑ . (6) 

Основними атомними дефектами вважали ва-
кансії і міжвузлові атоми Кадмію і Телуру: VCd, VTe, 
Cdi, Tei, та антиструктурні дефекти TeCd. Кожен з цих 
дефектів може знаходитись у трьох зарядових станах: 
нейтральний, однократно або двократно заряджений. 
Тому LMIN є функцією п’ятнадцяти змінних. 

Параметри, що використовувалися при розра-
хунках наведено в табл. 1. 

Кількість надлишкового компоненту визначали 
як 
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II. Обговорення результатів 

На рис. 2–5 представлені експериментальні та 
розраховані баричні та температурні залежності 
концентрації вільних носіїв заряду та точкових дефе-
ктів. 

З використанням запропонованої моделі дефе-
ктної підсистеми кадмій телуриду можна правильно 
пояснити результати електричних вимірювань у ши-
рокому інтервалі температур відпалу та тисків пари 
додаткового компонента при двотемпературному 
відпалі (рис. 2, 3). 

З рис. 4 видно, що модель дефектної підсистеми, 
яка не включає антиструктурних дефектів TeCd, не 
описує правильно межі області гомогенності 
сполуки, особливо при надлишку халькогену (рис. 4, 
крива 1). Але при цьому, концентрації надлишкових 
атомів при насиченні матеріалу кадмієм чи телуром є 
величинами того ж порядку, що й експериментально 
визначені і максимальна точка плавлення Тm відпові-
дає надлишку Те, що підтверджується експермента-
льно. 

Таким чином значне відхилення від стехіометрії 
в бік телуру при Т > 1000К зумовлене не тільки 
міжвузловими атомами Телуру, а, ймовірно, і іншими 
точковими дефектами. 

Введення в модель антиструктурних дефектів 
TeCd дозволяє значно краще узгодити експеримента-
льні та теоретичні залежності, у порівнянні з 

порівнянні з моделями що 
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Рис. 2. Залежність концентрації електронів та дірок 
від парціального тиску пари кадмію. Криві – розра-
хунок, точки експеримент (∆, ▲– Т = 870 К, ◊, ♦ – 
Т = 970 К, □, ■ – Т = 1070 К. Відкриті символи – [6], 
закриті символи – [4].) 
 
 
 

Таблиця 1 
Енергетичні параметри дефектів у кристалах CdTe 

 
 VCd Cdi VTe Tei TeCd 

E, eV 3,70 2,04 2,74 1,93 3.70 
ε1, eV Ev + 0,05 [5] Ec - 0,016 [15] Ec - 0,38 [17] Ev + 0,15 [5] Ec - 1,44 [6] 
ε2, eV Ev + 0,47 [14] Ec - 0,17 [16] Ec - 0,84 [17] Ev + 0,57 [11] Ec - 1,60 [6] 
х 4 5 4 5 5 

ω/ω0 1,2 0,25 1,70 0,31 0,27 
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   а)       б) 

Рис. 3. Залежність концентрації електронів (а) та дірок (б) від температури відпалу при максимальному тиску пари 
кадмію (а) та телуру (б). 
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Рис. 4. Т-Х діаграма CdTe. 1 – розрахунок без враху-
вання в моделі TeCd, 2 – розрахунок з врахуванням в 
моделі TeCd. Точки – експеримент. 
 
не враховують цих дефектів. Згідно з розрахунками 
за такою моделлю, при температурах нижче ≈900 К 
основними дефектами, що зумовлюють відхилення 
від стехіометрії, є вакансії Кадмію VCd при надлишку 
телуру та вакансії Телуру VTe при надлишку кадмію, 
а при вищих температурах – міжвузлові атоми Кад-
мію Cdi при надлишку кадмію та міжвузлові атоми 
Телуру Tei і антиструтктурні дефекти TeCd при над-
лишку телуру (рис. 5). 
Якщо при моделюванні прийняти анти.структурні 
дефекти TeCd мілкими донорами то, згідно з резуль-
татами розрахунків, при високих температурах при 
жодних значення технологічних факторів двотемпе-
ратурного відпалу не можливо отримати CdTe р-типу 
провідності. Такий результат зумовлений присутніс-
тю при цих температурах у кристалі значної кількості 
йонізованих антиструктурних дефектів, які компен-
сують акцепторну дію міжвузлових атомів Телуру, 
які при цих умовах є домінуючими йонізованими 
дефектами. Такі результати експериментально не 
підтверджені, а тому можна зробити висновок, що 
антиструктурні дефекти є глибокими донорами і 
створюють енергетичні рівні поблизу валентної зони. 
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Рис. 5. Залежність концентрації точкових дефектів 
(сумарна по зарядових станах) від температури від-
палу вздовж краю області гомогенності CdTe. 

Висновки 

Використовуючи модель дефектної підсистеми 
кадмій телуриду, в якій крім вакансій та міжвузлових 
атомів аніонів та катіонів (VCd, VTe, Cdi, Tei) врахова-
но антиструктурні дефекти TeCd, методом термоди-
намічних потенціалів розраховано концентрації точ-
кових дефектів та вільних носіїв заряду в кристалах 
CdTe вздовж області гомогенності сполуки. 

Визначено тип домінуючих власних точкових 
дефектів, що визначають електричні властивості ма-
теріалу та їх залежність від технологічних факторів 
двотемпературного відпалу. 

Встановлено, що переважаючим точковим 
дефектом в кристалах з надлишком халькогену є 
антиструктурний TeCd, що є глибоким донором, 
при T > 900 K та VCd при нижчих температурах. 
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The calculation of both the free carriers concentrations and point defects in cadmium telluride monocrystals to 
maximum saturated by Cadmium and Tellurium are conducted. The type of dominant own point defects, which stipu-
late electric properties of material is determine. It is set that antistructural TeCd is a prevailing point defect in crystals 
with surplus of chalkogen. 

 
 


