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Вступ 

CdTe і тверді розчини на його основі є базовими 
матеріалами для напівпровідникових детекторів 
рентгенівського і гама випромінювання, які 
працюють без кріогенного охолодження [1,2]. 
Відомо, що однією із вимог яка ставиться до 
детекторного матеріалу є його високоомність, яка 
досягається легуванням CdTe елементами III, VII 
груп або ізовалентним заміщенням при утворенні 
твердих розчинів [3].  

На величину провідності напівпровідників, у 
значній мірі, впливає компенсація власних точкових 
дефектів, яка зростає із збільшенням ширини 
забороненої зони. Для твердих розчинів Cd1-xZn-xTe і 
Cd1-xMn-xTe ширина забороненої зони із ростом 
складу х збільшується [4-6]. Зокрема, ширина 
забороненої зони Cd0,95Zn-0,05Te, знайдена із оптичних 
вимірювань складає Eg = 1,505 еВ (300 К). Це 
погоджується з майже лінійною зміною Eg від 1,47 еВ 
для CdTe до 2,26 еВ для ZnTe [6]. Значення Eg 
знайдене для Cd0,96Mn-0,04Te складає 1,507 еВ [6].  

Авторами [6] також досліджено механізми 
електропровідності на спеціально нелегованих 
монокристалах Cd1-xZn-xTe (х = 0,05), Cd1-xMn-xTe 
(х = 0,04) і СdTe р-типу провідності. Виявлено 
акцепторні рівні з енергією іонізації Еа = 0,54; 0,64; 
0,68 або 0,72 еВ. Акцепторні рівні виявлені для 
твердого розчину Cd1-xMnxTe і в [7]. Природа цих 
рівнів зараз до кінця не встановлена і носить 
дискусійний характер. В роботі [8] були одержані 
кристали n-Cd1-xZn-xTe з питомим опором до 
1010÷1011 Ом·см при загальному надлишку металу. 
Оскільки надлишок над стехіометричним складом 

металу створює власні донори, це повинно було би 
забезпечувати достатньо низький питомий опір 
кристалів і тому причина їх високоомності не 
зрозуміла. Автори [9] пояснюють зміну властивостей 
кристалів Cd0,8Zn0,2Te різними формами існування 
фонової домішки кисню, концентрація якої у 
сполуках AIIBVI може досягати 1019 см-3. 

У даній роботі на основі кристалоквазіхімічних 
підходів утворення твердих розчинів n-Cd1-xZnxTe, p-
Cd1-xMn-xTe запропоновано механізми і моделі 
точкових дефектів. Розраховані концентрації 
точкових дефектів і носіїв струму. 

I. Експеримент 

В роботі досліджувалися монокристалічні 
зразки Cd1-xZn-xTe і Cd1-xMn-xTe [10,11], вирощених із 
розплаву методом Бріджмена. Згідно даних 
рентгенографії, система CdTe-ZnTe утворює 
неперервний ряд твердих розчинів (0,0–1,0) 
структури сфалериту. Параметр гратки для Cd1-xZn-

xTe лінійно зменшується із складом (рис. 1, а). Ця 
залежність описується рівнянням: а, нм = 0,6472-
0,04·х, де х – мольна частка ZnTe. 

Область твердих розчинів при 1070 К (фаза 
Cd1-xMn-xTe) знаходиться в межах від 0 до 71 мол. % 
MnTe [12]. Зразки в межах 71,5–99,6 мол. % MnTe 
були двофазними і містили фази Cd1-xMn-xTe (гратка 
типу сфалериту) і CdуMn1-уTe (структура типу NiAs). 
Концентраційні залежності параметра елементарної 
гратки в області складу утворення твердого розчину 
Cd1-xMn-xTe структури сфалериту показано на рис. 1, 
б. Залежність параметра а підпорядковується 
правилу Вегарда, тобто залежність а (х) можна 
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описати лінійним рівнянням: а, нм = 0,6491-0,0152·х, 
де х – мольна частка MnTe. 

Зменшення параметра гратки для твердих 
розчинів Cd1-xZn-xTe, Cd1-xMnxTe із ростом складу 
(рис. 1) пов’язане із тим, що іонні радіуси 
заміщуючих іонів R(Zn2+) – 0,84 Ả і R(Mn2+) – 0,92 Ả 
на 0,11 і 0,03 Ả є меншими ніж радіус заміщеного 
кадмію R(Cd2+) – 0,95 Ả [15]. 

Електричні параметри кристалів Cd1-xZn-xTe, 
Cd1-xMnxTe вимірювали при кімнатній температурі 
компенсаційним методом у постійних електричних і 
магнітних полях. Концентрація електронів для n-Cd1-

xZn-xTe (0≤ х≤ 0,2) при 300 К становила 1014 –  1016 
см-3 і з ростом складу ZnTe зменшувалася [16]. 
Концентрація дірок для р-Cd1-xMn-xTe (0≤ х≤ 0,1) при 
300 К і з ростом складу МnTe також зменшувалася і 
знаходилася в межах 1015–1016 см-3 [7]. 

II. Кристалоквазіхімічні рівняння 
дефектів 

3.1. Нестехіометричний кадмій телурид 
Згідно уявлень кристалоквазіхімії 

нестехіометричний телурид кадмію з надлишком 
кадмію за умови утворення міжвузлових атомів 
металу Cdi описується такими рівняннями: 

( )" '' "
Cd Te 0,5Cd 0,5Cd Te 0,5 i

,V V Cd Cd V V Cd•• ••+ →

( ) ( )( )
( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( )

'' "
Cd Te 0,5Cd 0,5Cd Te 0,5 i

'' "
1 0,5 0,5 1 0,5Cd Te i

" '
1 0,5 0,5 1 0,5Cd Te i

(1 ) Cd Te Cd V V Cd

Сd Cd V Te V Cd

.Cd V Te V Cd 2 e

× × ••

× × ••
−α α α −α α α

× × •• ••
−α+ α α −α α α

−α + α →

→ →

→ + α

 (1) 

При надлишку телуру і наявності міжвузлового 
атома телуру '

iTe  та одно- '
CdV і двозарядних 

вакансій "
CdV  у катіонній підгратці відповідно:  

( )" "
Cd Te Cd Te i ,V V 2Te V Te Te•• ••+ →   

( )
( ) ( ) ( )
( ) ( )
( ) ( )

"
Cd Te Cd Te i

"
1 1 iCd Te

" '
1 iTeCd

' " '
1 0,5 0,5 iTeCd

(1 ) Cd Te V Te Te

Cd V Te Te Te

3 hCd V TeTe

.2,5 hCd V V TeTe

× × ••

× × ⋅⋅
−β β −β β β

× •×
−β β β

× •×
−β β β β

−β +β →

→ →

→ + ↔β

↔ + β

 (2) 

Де, α  і β  – відхилення від стехіометрії. При 
аналізі рівнянь (1), (2) видно, що електронний тип 
провідності телуриду кадмію пов’язаний дефектами: 

TeV⋅⋅ , iCd•• , які утворюються за рахунок 
надлишкового кадмію, а дірковий – із вакансіями 

"
CdV , '

CdV  і міжвузломим атомом '
iTe . Тут х – 

нейтральні, •  – позитивні, ′ – негативні заряди; 
кількість цих знаків відповідає кратності іонізації, e' 
– концентрація електронів, h• · – концентрація дірок. 

На основі приведених кристалоквазіхімічних 
рівнянь (1), (2) нестехіометричного кадмій телуриду 
можна розрахувати концентрацію точкових дефектів 
і носіїв струму для заданого відхилення від 
стехіометрії α, β. Для розрахунку використовували 
запропоновану методику в роботі [17]. α, β визначали 
як максимальне відхилення Cd в CdTe із р-Т-х-
діаграм в області гомогенності сполуки приведених в 
роботах [18,19] Залежність параметра гратки від 
концентрації носіїв струму кристалів CdTe взято із 
роботи [20]. Необхідно відзначити, що заряди 
дефектів у кристалоквазіхімічних рівняннях є 
нецілочисельними так як сполуки AIIBVI 
характеризуються змішаним ковалентно-іонним 
зв’язком. Тому, при проведенні розрахунків 

  
 

a)         б) 
Рис. 1. Залежність параметра кристалічної гратки твердих розчинів від складу: а – Cd1-xZn-xTe (●– дані 

[13]); б – Cd1-xMnxTe (●-дані [14]), ▲ – дані нашої роботи. 
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Таблиця 1
Розраховані концентрації дефектів та носіїв струму у n-CdTe  

α, ат. % a, нм TeV•• , 
 см-3 

iCd•• , 
 см-3 

·
"
CdV , 

см-3 
n, 
см-3 

nH, 
см-3 

7·10-5 0,6482 8,23·1015 4,11·1015 4,11·1015 8,23·1015 8,23·1015 
3·10-3 0,6481 3,53·1017 1,76·1017 1,76·1017 3,53·1017 3,53·1017 
8·10-3 0,6481 9,41·1017  4,70·1017 4,70·1017 9,41·1017  9,41·1017  
4·10-1 0,6480 4,70·1019 2,35·1019 2,35·1019 4,70·1019 4,70·1019 

1 0,6480 1,17·1020 5,88·1019 5,88·1019 1,17·1020 1,17·1020 

Таблиця 2
Розраховані концентрації дефектів та носіїв струму у p-CdTe  

β, ат. % a, нм 
'
CdV , 

см-3 

"
CdV , 

см-3 

'
iTe , 

см-3 
p, 
см-3 

nH, 
 см-3 

9,2·10-3 0,6484 2,70·1017 5,41·1017 5,41·1017 1,35·1018 1,35·1018 
1,6·10-2 0,6483 4,70·1017 9,41·1017 9,41·1017 2,35·1018 2,35·1018 
9·10-1 0,6480 2,64·1019 5,29·1019 5,29·1019 1,32·1020 1,32·1020 

 
враховували, що зв’язок Cd–Te має 21 % іонності 
[21]. Результати розрахунків приведені у табл. 1, 2.  

Холлівська концентрація носіїв струму (nH) 
визначається як різниця концентрацій вільних носіїв 
– електронів (n) і дірок (р) 

 Hn n p= − . (3) 
При утворенні n-CdTe рівняння 

електронейтральності згідно (1) має вигляд: 
"

Te i Cd0,5 0,5 n,V Cd V•• ••⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤α + α = α +⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦  (4) 

де 'n 2 e= α , р = 0. 
Тоді H

"
Te i Cd0, 5 0, 5 .V Cd Vn •• ••⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤= α + α − α⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦   

Рівняння електронейтральності для p-CdTе 
згідно рівняння (2): 

'' "
Cd Cd i0, 5 p,TeV V ⎡ ⎤⎡ ⎤ ⎡ ⎤β + +β =⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦  (5) 

де p , n 02,5 h •= =β . 

Тоді H
' " '
Cd Cd i0, 5 0, 5 .V V Ten ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤= β + β +β⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦  

Із проведених розрахунків видно (табл. 1), що із 
зростанням надстехіометричного кадмію має місце 
значне збільшення вакансій телуру, які і є 
відповідальними за значення концентрації носіїв 
струму (nH). Двозарядний міжвузловий кадмій 
повністю компенсується вакансіями "

CdV  (табл. 1). У 
p-СdTe домінують вакансії кадмію (табл. 2) і 
міжвузлові атоми телуру. 

3.2. Твердий розчин Cd1-xZnxTe 
Кристалоквазіхімічні рівняння для твердих 

розчинів Cd1-xZnxTe одержимо аналогічно як і для 
нестехіометрії з кадмій телуриду (1), (2): 
 " 22

Cd Te TeCd .V V Te TeZn Zn⋅⋅ − ×+ ×+ ↔  (6) 
Суперпозиція n-CdTe (1) з (3) призводить до: 

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

" '
0,5 0,5 Te1 0,5 1 CdTe iCd

'"
(1 х) 0,5 (1 х)0,5 (1 х)((1 ) 0,5 ))(1 х) (1 )(1 х) хх iTeCd

1 х . хCd V Te V Cd 2 e TeZn

.Zn 2 (1 х)eCd Te V CdV

× × •• •• ××
α α α−α+ α −α

×× × •• ••
α − α −α −−α + α − −α − +

⎡ ⎤− + + →α⎣ ⎦

→ + α −
(7) 

 

Накладання кристалоквазіхімічного рівняння p- CdTe (2) з легуючим кластером (3) дає рівняння:
 

 
( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )

' " '
0,5 0,5 i Te1 CdTeCd

' " '
х 0,5 (1 х) 0,5 (1 х) i (1 х)Te(1 )(1 х) Cd

1 х х2, 5 hCd V V Te TeZnTe

.2, 5 (1 х)hCd V V Te TeZn

× •× ××
β β β−β

⋅× ××
β − β − β −−β −

⎡ ⎤− + + →β⎣ ⎦

→ + β −
  (8) 

 

 
Таким чином, твердий розчин Cd1-xZnxTe при надлишку металу описується рівнянням (7), при 
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Таблиця 3

Розраховані концентрації дефектів та носіїв струму у твердому розчині n-Cd1-xZnxTe  

α, % a, нм х TeV•• , см-3 iCd•• , см-3 "
CdV , см-3 n, см-3 nH,,см-3 

5,2·10-5 0,6460 0,03 5,38·1015 2,69·1015 2,69·1015 5,38·1015 5,38·1015 
 0,6456 0,04 5,34·1015 2,67·1015 2,67·1015 5,34·1015 5,34·1015 
 0,6448 0,06 5,25·1015 2,62·1015 2,62·1015 5,25·1015 5,25·1015 
 0,6432 0,1 5,06·1015 2,53·1015 2,53·1015 5,06·1015 5,06·1015 
 0,6392 0,2 4,58·1015 2,29·1015 2,29·1015 4,58·1015 4,58·1015 

7·10-5 0,6460 0,03 7,25·1015 3,62·1015 3,62·1015 7,25·1015 7,25·1015 
 0,6456 0,04 7,19·1015 3,59·1015 3,59·1015 7,19·1015 7,19·1015 
 0,6448 0,06 7,06·1015 3,53·1015 3,53·1015 7,06·1015 7,06·1015 
 0,6432 0,1 6,81·1015 3,41·1015 3,41·1015 6,81·1015 6,81·1015 
 0,6392 0,2 6,17·1015 3,08·1015 3,08·1015 6,17·1015 6,17·1015 

8,5·10-4 0,6460 0,03 8,81·1016 4,40·1016 4,40·1016 8,81·1016 8,81·1016 
 0,6456 0,04 8,73·1016 4,36·1016 4,36·1016 8,73·1016 8,73·1016 
 0,6448 0,06 8,58·1016 4,29·1016 4,29·1016 8,58·1016 8,58·1016 
 0,6432 0,1 8,27·1016 4,14·1016 4,14·1016 8,27·1016 8,27·1016 
 0,6392 0,2 7,49·1016 3,75·1016 3,75·1016 7,49·1016 7,49·1016 

 
Таблиця 4

Розраховані концентрації дефектів та носіїв струму у твердому розчині p-Cd1-x MnxTe  

β, % a, нм x '
CdV , см-3 "

CdV , см-3 p, см-3 nH, см-3 

1,6·10-5 0,6487 0,02 4,59·1014 9,19·1014 1,38·1015 1,38·1015 
 0,6484 0,04 4,51·1014 9,02·1014 1,35·1015 1,35·1015 
 0,6481 0,06 4,41·1014 8,84·1014 1,32·1015 1,32·1015 
 0,6475 0,1 4,24·1014 8,49·1014 1,27·1015 1,27·1015 
 0,6464 0,2 3,79·1014 7,58·1015 1,14·1015 1,14·1015 

6,4·10-5 0,6487 0,02 1,83·1015 3,67·1015 5,51·1015 5,51·1015 
 0,6484 0,04 1,80·1015 3,61·1015 5,40·1015 5,40·1015 
 0,6481 0,06 1,76·1015 3,53·1015 5,31·1015 5,31·1015 
 0,6475 0,1 1,69·1015 3,39·1015 5,09·1015 5,09·1015 
 0,6464 0,2 1,51·1015 3,03·1015 4,55·1015 4,55·1015 

9,2·10-3 0,6487 0,02 2,64·1017 5,28·1017 7,93·1017 7,93·1017 
 0,6484 0,04 2,59·1017 5,18·1017 7,77·1017 7,77·1017 
 0,6481 0,06 2,54·1017 5,08·1017 7,62·1017 7,62·1017 
 0,6475 0,1 2,44·1017 4,88·1017 7,32·1017 7,32·1017 
 0,6464 0,2 2,18·1017 4,36·1017 6,54·1017 6,54·1017 

надлишку телуру – рівнянням (8). Із цих рівнянь 
видно, що концентрація основних носіїв струму 
зменшується на величину (1- x ), де x  – мольна 
частка легуючої сполуки. Зменшення концентрації 
основних носіїв пояснюється заліковуванням 
вакансій VCd, VTe іонами цинку і телуру.  

Розрахунок концентрації точкових дефектів і 
носіїв струму у твердому розчині n-Cd1-xZnxTe 
(0≤ х≤ 0,2) проводили як і для нестехіометричного 
кадмій телуриду з використанням рівняння (7). 

Рівняння електронейтральності згідно (7) має вигляд: 
"

Te i Cd(1 x) 0,5 (1 х) 0,5 (1 х) n,V Сd V•• ••⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤α − + α − = α − +⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ (9) 

де 'n 2 (1 х)e= α − , р = 0.  
Тоді 

H
"

Te i Cd(1 x) 0, 5 (1 х) 0, 5 (1 х) .V Cd Vn •• ••⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤= α − + α − − α −⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
Значення концентрацій вільних носіїв n, холлівської 
концентрації nH, вакансій телуру (табл. 3) мають 
однакові значення і зменшуються із ростом складу 
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ZnTe. Відповідальними за n-тип провідності 
кристалів є вакансії телуру TeV••  в аніонній підгратці 
(рис. 3 – крива 3). При цьому ефективність аніонних 
вакансій зростає із збільшенням надстехіометрії 
кадмію у CdTe і зменшується із ростом складу ZnTe 
(табл. 3). Вакансії кадмію "

CdV  і міжвузлові атоми 
кадмію iCd•• повністю компенсуються між собою 

(рис. 3 – криві 1,2). Відзначені залежності є 
характерними для різних значень 
надстехіометричного кадмію (табл. 3). 

2.2. Твердий розчин Cd1-xMnxTe 
В твердому розчині p-Cd1-xMnxTe (0≤ х ≤ 0,2) 

проводили розрахунок концентрації точкових 
дефектів і носіїв струму за рівнянням приведеним 
нижче: 

 

 
( ) ( ) ( )

( )

' "
0,5 0,5 Te1 CdTeCd

' "
х0,5 (1 х) 0,5 (1 х)(1 )(1 х) TeCd

1 х х1, 5 hCd V V TeMnTe

.1, 5 (1 х)hCd V V Mn Te

× •× ××
β β−β

× •× ×
β − β −−β −

⎡ ⎤− + + →β⎣ ⎦

→ + β −
 (10) 

 

 

 
 

Рис. 3. Розраховані значення концентрації дефектів [N] і холлівської концентрації носіїв струму (nH) 
системи n-CdTe-ZnTe при надстехіометрії кадмію α: суцільні лінії –5·10-5 ат.% , штрихові лінії – 7·10-5 ат.%; 1 – 

2
iCd + , 2 – 2

CdV − , 3- 2
TeV + , 4- nH. 

 
 

 
а) 

 
б) 

Рис. 4. Розраховані значення концентрації дефектів [N] і холлівської концентрації носіїв струму (nH) 
системи p-CdTe-MnTe при надстехіометрії телуру β: а –1,6·10-5 ат.% , б – 6,4·10-5 ат.% 5, 1 – CdV− , 2 – 2

CdV − , 3 – 
nH. 
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Рівняння електронейтральності для p-Cd1-

xMnxTe згідно рівняння (10) буде: 
' "
Cd Cd0, 5 (1 х) 0, 5 (1 х) p,V V⎡ ⎤ ⎡ ⎤β − + β − =⎣ ⎦ ⎣ ⎦  (11) 

де p , n 01,5 (1 х)h •= =β − . 

Тоді H
' "
Cd Cd0, 5 (1 х) 0, 5 (1 х) .V Vn ⎡ ⎤ ⎡ ⎤= β − + β −⎣ ⎦ ⎣ ⎦  

З аналізу залежностей вільних носіїв р і 
холлівської концентрації nH (табл. 4) видно, що 
вони одного порядку. При цьому відповідальними 
за р-тип провідності матеріалу є одно- і 
двозаряджені вакансії кадмію '

CdV , "
CdV , 

концентрація яких із збільшенням вмісту MnTe 
зменшується (рис. 4 – криві 1, 2). Переважаючими 
акцепторами у p-Cd1-xMnxTe є двозарядні вакансії 
кадмію "

CdV  (рис. 4 – крива 3), ефективність яких 
зростає із збільшенням надстехіометрії телуру (β) у 
CdTe і зменшується із ростом складу MnTe у 
твердому розчині (табл. 4). Розраховані значення 
холлівської концентрації носіїв струму також 
зменшуються (рис. 4 – крива 1). 

Висновки 

1. На основі запропонованої моделі дефектної 
підсистеми у n- i p-CdTe з різним відхиленням від 
стехіометрії розраховано концентрацію точкових 

дефектів і носіїв заряду. 
2. Методом кристалоквазіхімії проаналізовано 

процеси дефектоутворення у твердих розчинах  
n-Cd1-xZnxTe, p-Cd1-xMnxTe. 

3. Показано, що у твердих розчинах Cd1-xZnxTe, 
Cd1-xMnxTe утворення дефекту заміщення ZnCd і 
MnCd призводить до зменшення сталої гратки 
сфалеритної структури з ростом складу. 

4. На основі кристалоквазіхімічних рівнянь 
виконано розрахунок концентрації точкових 
дефектів і носіїв струму n-Cd1-xZnxTe і p Cd1-

xMnxTe. 
5. Зменшення концентрації вільних носіїв у 

твердих розчинах із ростом складу згідно 
запропонованих моделей узгоджується з 
експериментальними результатами вимірювання 
ефекту Холла.  
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There are proposed the mechanisms of formation of the n-Cd1-xZnxTe, p-Cd1-xMn-xTe solid solutions on the base 
of crystal-quasichemistry methods. The both concentration of the point defects and charge carriers are calculated.  
 


