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Рассмотрены вопросы математического моделирования процессов выращивания кри-

сталлов CdZnTe в условиях химического переноса и физического транспорта компонентов 
квазибинарного соединения в системах CdTe—ZnTe—H2, CdTe—ZnTe—Ar. Разработанная 
модель позволяет  рассчитывать значения констант равновесия реакций, парциальных 
давлений компонентов, коэффициентов взаимной диффузии, массопотоков в системе, а 
также других параметров многокомпонентной реакционной газовой смеси в широких ин-
тервалах температур и исходного состава. 

 
Халькогениды цинка и кадмия, а также твердые рас-

творы на их основе являются широкозонными полу-
проводниками,  обладающими высокой чувствительно-
стью к электромагнитным волнам вплоть до самых 
коротких, что обусловливает их широкое применение 
для таких электронных приборов, как детекторы ядер-
ного излучения, материалы ИК-оптики, солнечные ба-
тареи, элементы систем лазерного телевидения [1—4]. 
Монокристаллы Cd1-xZnxTe используются в качестве 
подложек для эпитаксии твердых растворов Hg1-xCdxTe. 
В последние годы большое внимание уделяется иссле-
дованиям и анализу свойств пленок и сверхрешеточных 
структур с квантовыми ямами на основе системы Cd—
Zn—Te [5]. Широкое внедрение приборов на основе 
таких материалов ограничивается технологическими 
проблемами получения совершенных монокристаллов и 
пленок. Наиболее совершенные монокристаллы и плен-
ки халькогенидов цинка и кадмия получены методом 
осаждения из газовой фазы. Поэтому очень актуальной 
представляется разработка математических моделей 
процессов выращивания кристаллов и пленочных 
структур в таких системах. 

 
 

Математическое моделирование  
процессов выращивания кристаллов CdZnTe 

химическим транспортом  
в водороде 

 
В процессе выращивания можно выделить три по-

следовательные стадии: образование паров исходных 
веществ в источнике при температуре источника Тs; 
массоперенос паров исходных веществ через газовую 
фазу; осаждение паров исходных веществ при темпера-
туре роста Тg на поверхности растущего кристалла. 

Согласно описанной методике [6—8] выращивания 
монокристаллов квазибинарных соединений Cd1-xZnxTe, 
исходные бинарные соединения размещаются в источ-
нике в раздельных отсеках, при этом каждое из исход-
ных веществ (ZnTe и CdTe) разлагается с участием хи-
мической реакции в водороде 

 
ZnTe + H2 = Zn + H2Te;             (1) 

 
        CdTe + H2 = Cd + H2Te.             (2)  

       
Парциальные давления продуктов приведенных ре-

акций (1) и (2) в условиях термодинамического равно-
весия связаны через соответствующие константы хими-
ческих реакций: 

 
KZnTe= P P

0(1)
Zn P0(1)

P H2Te/PH2; 
 

KCdTe= P P

0(1)
Cd P0(1)

P H2Te /PH2, 
 

где P P

0(1)
Zn, P0(1)

P H2Te — равновесные парциальные давле-
ния, соответственно, Zn, H2Te 
в отсеке источника с исход-
ным ZnTe;  

    PP

0(1)
Cd, P0(1)

P H2Te — равновесные парциальные давле-
ния, соответственно, Cd, H2Te 
в отсеке источника с исход-
ным CdTe;  

                    PH2 — парциальное давление водорода. 
В реальных условиях при выращивании монокри-

сталлов парциальные давления паров Zn, Cd, H2Te в 
отсеках источника не являются равновесными, что оп-
ределяет процессы испарения исходных веществ. Пото-
ки испаряющихся исходных веществ согласно кинети-
ческой теории газов пропорциональны разнице 
равновесного и фактического давлений. 

 
J(1)

Zn = K1(P0(1)
Zn – PP

(1)
Zn)/(2πm RT )Zn s

1/2; 
J(1)

Cd  = K2(PP

0(1)
Cd – P(1)

P Cd)/(2πmCdRTs)1/2; 
 

J(1)
H2Te = K3(PP

0(1)
 H2Te – P )/(2πm RT )H2Te H2Te s

1/2; 
 

J(2)
H2Te = K4(PP

0(2)
H2Te – P )/(2πm RT )H2Te H2Te s

1/2, 
 

где J(1)
Zn, J(1)

H2Te — потоки   испарившихся в отсеке с ZnTe, 
соответственно, Zn, H2Te;  
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PP

(1)
Zn,  P(1)

P H2Te — фактические парциальные давления, со-
ответственно, Zn, H2Te в отсеке c 
ZnTe;  

PP

(2)
Cd,  P(2)

P H2Te — фактические парциальные давления, со-
ответственно, Cd, H2Te в отсеке с 
CdTe;  

mZn, mCd, mH2Te — массы, соответственно, атомов Zn, Cd и 
молекулы H2Te;  

                   R — универсальная газовая постоянная;  
К1, К2, К3, К4 — коэффициенты пропорциональности, учи-

тывающие коэффициенты испаре-
ния, соответственно, Zn, Cd, H2Te. 

Если пренебречь массопереносом исходных веществ 
в нижнюю более холодную часть ростовой ампулы, 
можно записать условия равенства испарившихся и 
конденсировавшихся потоков исходных веществ 

 
J(1)

Zn = K1(P P

0(1)
Zn – P(1)

P Zn)/(2πmZnRTs)1/2 = 
 

= K*
1(PZn – P P

0
Zn)/(2πm RT )Zn g

1/2;        (3) 
 

J(2)
 Cd = K2 (P P

0(2)
Cd – P )/(2πm RT )Cd Cd s

1/2 = 
 

= K*
2(PCd – P P

0
Cd)/(2πm RT )Cd g

1/2; 
 

J(1)
 H2Te + J(2) 

H2Te = K3(PP

0(1)
 H2Te – 

 
– PP

(1)
 H2Te)/(2π m RT )H2Te s

1/2   + 
 

+ K4(PP

0(2)
H2Te – P(2)

P  H2Te)/(2πmH2Te RTs)1/2 = 
 

= K*
3,4 (PH2Te – PP

0
H2Te)/(2πm RT )H2Te g

1/2, 
      
 

где P P

0
Zn, P0

P Cd, P P

0
H2Te

 —  pавновесные парциальные дав-
ления, соответственно, Zn, Cd, 
H Te над растущим кристаллом 
при температуре роста;  

2

PZn, PCd, PH2Te
 — фактические парциальные давления, 

соответственно, Zn, Cd, H2Te над 
растущим кристаллом при темпера-
туре роста;  

K*
1, K*

2, K*
3,4 — коэффициенты   пропорциональности, 

учитывающие коэффициенты кон-
денсации, соответственно, для Zn, 
Cd, H2Te. 

На фронте роста кристалла происходят химические 
реакции с выделением компонентов исходных веществ 
и образованием квазибинарного соединения 

 
H2Te + Zn = ZnTe*+ H2;                (4) 

 
H2Te + Cd = CdTe* + H2,               (5) 

 
где ZnTe*, CdTe* — бинарные соединения, компоненты 
которых находятся в соответствующих подрешетках 
квазибинарного соединения  
Cd1-xZnxTe.   

Константы равновесия реакций (4) и (5) записыва-
ются следующим образом:  

 

KZnTe = PZn PP

0
H2Te/а  P ; (6) ZnTe H2              

 
KCdTe= PCd PP

0
H2Te/а  P , (7) CdTe H2             

 
где аZnTe,  аCdTe — коэффициенты активности соедине-
ний ZnTe, CdTe в квазибинарном соединении Cd1-

xZnxTe. 
Коэффициенты активности для модели идеального 

квазибинарного соединения Cd1-xZnxTe выражаются 
уравнениями 

 
аZnTe = (1 – x) exp(αx2/RTg);           (8) 

 
аCdTe   =  x exp(α(1 – x2)/RTg),          (9) 

 
где α — параметр, учитывающий взаимодействие би-
нарных соединений при встраивании в решетку трехком-
понентного соединения Cd1-xZnxTe. 

Массоперенос вещества через газовую фазу при 
температурах роста 900—1050 °С в рассматриваемом 
методе свободного роста определяется процессами 
диффузии. Отсюда условия равенства потока перено-
симого вещества потоку испарившегося вещества для 
каждой из компонент газовой фазы запишутся через 
уравнения диффузии 

 
JZn = Kd(Zn) DZn (PP

(1)
Zn – P )/P = JZn

(1)
Zn;  (10) 

 
JCd = Kd(Cd) DCd (PP

(1)
Cd – P )/P = JCd

(1)
Cd;   

 
           JH2Te = K(1)

d(H2Te) DH2Te (PP

(1)
H2Te –  

 
– PH2Te)/P + K(2)

d(H2Te) DH2Te (PP

(2)
H2Te – 

 
– PH2Te)/P = J(1)

 H2Te + J(2)
 H2Te,                            

 
где JZn, JCd, JH2Te — диффузионные потоки, соответствен-

но, Zn, Cd, H2Te;  
                      P — общее давление  в ростовой ампуле;  
DZn,  DCd, DH2Te — коэффициенты диффузии  в газовой 

фазе, соответственно, Zn, Cd, 
H2Te; 

Kd(Zn), K(1)
d(H2Te) — члены, учитывающие геометрию источ-

ника при диффузии паров, соот-
ветственно, Zn, H2Te из отсека 
ZnTe;  

Kd(Cd),   Kd(H2Te) — члены, учитывающие геометрию источ-
ника при диффузии паров, соот-
ветственно, Cd, H2Te из отсека 
CdTe. 

Полагая, что выращивание монокристаллов ведется 
при условии минимума общего давления, запишем 

 
PP

0(1)
Zn = P0(1)

P H2Te;                (11) 
 

PP

0(2)
Сd = P0(2)

P H2Te;                 (12)                    
 

PP

0
Сd + P0

P Zn = P P

0
H2Te.               (13) 
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Соотношение мольных долей Cd и Zn в соединении 
Cd1-xZnxTe пропорционально соотношению конденси-
ровавшихся потоков, соответственно, Cd, Zn 

 
X/(1 – X) = K*

2(PCd – PP

0
Cd)(m )Zn

1/2/K*
1(P –  Zn 

 
– P0

Zn)(mCd)1/2.                 (14) 
 
Преобразуем уравнение (14), выразив PZn, PCd через 

равновесные значения парциальных давлений P P

0
Zn, 

P0(1)
P Zn, PP

0
Cd, P0(2)

P Сd.  С  этой целью перепишем уравнение 
(10), воспользовавшись выражением (3) для J(1)

Zn
 

Kd(Zn)DZn(P P

(1)
Zn – P )/P = Zn
 

= K*
1(PZn – P P

0
Zn)/(2πm RT )Zn g

1/2. 
 
Отсюда после преобразований получаем: 
 

A(PZn – PP

0
Zn) = P(1)

P Zn – PZn,            (15) 
 

где A = K*
1P/Kd(Zn)DZn(2πmZnRTg)1/2.  

Из (15) получаем 
 

PZn  = (PP

(1)
Zn + AP0

Zn)/(1 + A).         (16) 
 

Перепишем уравнение (3) в виде 
 

B(PP

0(1)
Zn – P(1)

P Zn) = PZn – PP

0
Zn, (17)            

 
где  B = K1(Tg)1/2/K*

1(Ts)1/2. 
Из (17) получаем 
 

PZn = PP

0
Zn  +  B(P0(1)

P Zn – P P

(1)
Zn).       (18) 

 
Подставляя полученное выражение (18) для РZn в 

(16), получаем 
 

PP

0
Zn  + B(P0(1)

P Zn – PP

(1)
Zn) = (P(1)

P Zn + A P0
Zn)/(1+A).    

Отсюда получаем выражение для PP

(1)
Zn

 
PP

(1)
Zn = (P0

P Zn/(1+A) + BP0(1)
Zn)/(1/(1+A)+B).  (19) 

 
Подставив полученное выражение (19) для PP

(1)
Zn в 

(16), получаем для PZn
 

PZn = [(1+AB)P P

0
Zn + BP0(1)

Zn]/(1+B+AB).  (20) 
 

Аналогичным образом получаем выражение для PCd
        

PCd = [(1+CD)P P

0
Cd + BP0(1)

Cd]/(1+D+CD), (21) 
 

где C = K*
2 P/Kd(Cd) DCd(2πmCdRTg)1/2; 

 

 D = K2(Tg)1/2/K*
2 (Ts)1/2. 

Подставив полученные выражения (20) и (21) для 
PZn, PCd  в (14),  после преобразований получаем 

 
x/(1–x) = [K2(P P

0(2)
Cd – P0

P Cd)(mZn)1/2× 
 

×(1+K1/K*
1 (Tg/Ts)1/2+PK1/Kd(Zn)DZn× 

 

× (2π mZnRTs)1/2]/[K1(P P

0(1)
Zn – P0

P Zn ) × 
 

× (mCd)1/2 (1+K2/K*
2(Tg/Ts)1/2 + 

 
+PK2/Kd(Cd) DCd(2πmCdRTs)1/2].      (22) 

 
Полученное уравнение    (22)   носит общий харак-

тер для трехкомпонентных систем, получаемых из двух 
исходных веществ в виде бинарных соединений, и   
может быть использовано для расчета состава любого 
3-компонентного соединения в зависимости от пара-
метров источника или температуры как для химическо-
го транспорта, так и для физического транспорта при 
подстановке в уравнение (22) значений его членов, со-
ответствующих составу твердого раствора и выбран-
ным условиям выращивания. 

С целью расчета состава квазибинарного соедине-
ния для химического транспорта в водороде выразим 
равновесные значения P P

0(2)
Сd, P0

P Сd, P P

0(1)
Zn, P0

P Zn через 
константы прямых и обратных химических реакций 
KTsZnTe, KTsCdTe, KTgZnTe, KTgCdTe. 

Для этого воспользуемся уравнениями (11)—(13), 
выражающими условия минимума общего давления 

 
PP

0(1)
Zn =(KTsZnTe P )H2

1/2; 
 

PP

0(1)
Cd = (KTsCdTe P )H2

1/2; 
 

PP

0
Zn = (KTgZnTeP (1–x)exp(αxH2

2/RT ))/P0
g P H2Te; (23) 

 
PP

0
Cd = (KTgCdTeP x exp(α (1–x)H2 

2/T ))/P0
g P H2Te. (24) 

 
Подставляя выражения (23) и (24) в уравнение (13), 

получаем выражение для PP

0
H2Te

 
PP

0
H2Te = (KTgZnTeP (1–x) exp(αxH2 

2/RT ) + g

 
 + KTgCdTePH2 x exp(α(1–x)2/RTg))1/2.      (25) 

 
Отсюда, подставляя выражение (25) для P P

0
H2Te в (23) 

и (24), получаем 
 

PP

0
Zn = (KTgZnTeP (1–x) exp × H2

 
× (αx2/RTg))/(KTgZnTe PH2(1–x)exp(αx2/RTg) + 

 
+ KTgCdTePH2x exp(α(1–x)2/RTg))1/2; 

 
PP

0
Cd = (KTgCdTe P x exp ×  H2

 
× (α(1–x)2/RTg))/(KTgZnTe PH2 (1–x)exp × 

 
×(αx2/RTg) + KTgCdTePH2 x exp(α(1–x)2/RTg))1/2. 

 
Подставив в уравнение (22) выражения для PP

0
Zn, 

P0
P Cd, PP

0(2)
Сd,  P0(1)

Zn, после преобразований получаем 
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x/(1–x) =  (K2/K1) (mZn/mCd)1/2 × 

 

× [(KTsCdTe/KTgZnTe)1/2(аZnTe + KTgCdTe × 

 

× аCdTe/KTgZnTe)1/2 – aCdTeKTgCdTe/KTgZnTe] ×  

 

× [(1+K1/K*
1(Tg/Ts)1/2 + PK1/Kd(Zn) × 

 
×DZn(2π mZnRTs)1/2]/[(KTsZnTe/KTgZnTe)1/2×  

 
× (аZnTe + KTgCdTe аCdTe/KTgZnTe)1/2 – aZnTe

 ] × 
 

×[(1+K2/K*
2(Tg/Ts)1/2 + PK2/Kd(Cd)DCd× 

 
× (2πmCdRTs)1/2],               (26) 

 
где согласно (8), (9) 
 

aCdTe = x exp(α (1–x)2/RTg);  
 

aZnTe = (1–x) exp(αx2/RTg). 
 

Используя полученное уравнение (26), можно рас-
считать состав выращиваемого монокристалла квази-
бинарного соединения Cd1-xZnxTe для выбранных усло-
вий выращивания: температуры источника Ts, 
температуры роста  Tg, состава газовой среды и величи-
ны общего давления Р, а также геометрии используемо-
го устройства для выращивания, в частности длины 
диффузии компонент газовой фазы из источника к 
фронту роста кристалла, площади поперечных сечений 
каналов и выпускных отверстий через которые осуще-
ствляется, соответственно, диффузия паров исходных 
веществ и выпуск их в зону роста монокристалла опре-
деляющих величину членов Кd(Zn), Кd(Cd). 

 
 

Математическое моделирование  
процессов выращивания кристаллов CdZnTe 
методом физического транспорта в инерт-

ном газе 
 
Реакции диссоциации, проходящие в источнике, 

описываются уравнениями 
 

2ZnTe = 2Zn +Te2; 
 

2CdTe = 2Cd + Te2. 
 

Равновесные парциальные давления продуктов этих 
реакций диссоциации связаны через соответствующие 
константы реакций 

 
KTsZnTe = (PP

0(1)
Zn)2 P0(1)

P Te2; 
KTsCdTe = (PP

0(2)
Cd)2 P0(2)

P Te2, 
                             

где KTsZnTe, KTsCdTe — константы реакций диссоциации, 
соответственно, ZnTe, CdTe при 
температуре источника Тs;  

PP

0(1)
Zn,  P0(1)

P Te2 — равновесные   парциальные давления, 
соответственно, Zn, Te в отсеке 
источника с ZnTe;  

PP

0(2)
Cd,  P0(2)

P Te2 — равновесные  парциальные давления, 
соответственно, Cd, Te в отсеке 
источника с CdTe. 

На фронте роста кристалла происходит конденсация 
газовой фазы и образование квазибинарного соедине-
ния 

 
2Zn +Te2 = ZnTe*;  

                                        

2Cd + Te2 = CdTe*,                            
 

где ZnTe*, CdTe* — бинарные соединения, компоненты 
которых находятся в соответствую- 
щих подрешетках квазибинарного соединения Cd1-

xZnxTe. 
Константы равновесия этих реакций записываются 

аналогично (6) и (7) в виде: 
 

KTg(ZnTe)g = (PZn)2 PP

0
Te2/а ;ZnTe                             

 
KTg(CdTe)g = (PCd)2 PP

0
Te2/а ,CdTe                           

 
где P0

Zn, P0
Cd, P0

Te2 — равновесные парциальные давле-
ния, соответственно, Zn, Cd, Te над растущим кристал-
лом при температуре роста Тg. 

Коэффициенты активности aZnTe, aCdTe выражаются 
приведенными выше уравнениями (8), (9) 

аZnTe = (1–x) exp(αx2/RTg); 
 

aCdTe  =  x exp(α(1 – x2)/RTg). 
 
В целях расчета геометрических параметров источ-

ника для получения заданного состава выращиваемого 
кристалла квазибинарного соединения воспользуемся 
ранее полученным уравнением (22).  

Отметим, что используемые здесь и далее обозначе-
ния физических величин имеют тот же смысл, что и в 
уже рассмотренном случае химического транспорта. 

Пренебрегая далее взаимным влиянием процессов 
испарения в отсеках с исходными веществами, можно 
снова воспользоваться условием минимума общего 
давления и записать 

 
PP

0(1)
Zn = 2P0(1)

P Te2;                 (27) 
 

PP

0(2)
Сd = 2P0(2)

P Te2;                  (28) 
 

PP

0
Сd + P0

P Zn = P P

0
Te2.               (29) 

 
Используя уравнения (27)—(29), выразим равновес-

ные значения P P

0(1)
Zn, P0(2)

P Сd, PP

0
Zn, P0

P Сd через константы 
реакций диссоциаций 

 
PP

0(1)
Zn = 21/3(KTsZnTe)1/3;                          

 
PP

0(2)
Сd =21/3 (KTsCdTe)1/3;                         
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PP

0
Zn = (KTgZnTe а )ZnTe

1/2/(P )Te2
1/2; (30)          

 
PP

0
Cd = (KTgCdTe а )CdTe

1/2/(P )Te2
1/2. (31)          

 
Подставляя выражения (30) и (31) для P P

0
Zn, P0

P Сd  в  
(27), получаем выражение для PP

0
Te2

 
PP

0
Te2 = 2-2/3 [(KTgZnTe а )ZnTe

1/2  + 
 

+ (KTgCdTe аCdTe)1/2]2/3.              (32) 
 

Отсюда, подставляя (32) в (30) и (31), получаем вы-
ражения для P P

0
Zn, P0

P Сd
 

PP

0
Zn =21/3 (KTgZnTe а )ZnTe

1/2/[(KTgZnTe а )ZnTe
1/2  +  

 
+ (KTgCdTe аCdTe)1/2]1/3;   

 
PP

0
Cd =21/3 (KTgCdTe а )CdTe

1/2/[(KTgZnTe а )ZnTe
1/2 +  

 
+ (KTgCdTe аCdTe)1/2 ]1/3.   

 
Подставив в уравнение (22) выражения для P P

0(1)
Zn, 

P0(2)
P Сd, PP

0
Zn, P0

P Сd, после преобразований получаем урав-
нения для расчета состава выращиваемого монокри-
сталла квазибинарного соединения Cd1-xZnxTe при физи-
ческом транспорте 

 
x/(1–x) = (K2/K1) (mZn /mCd)1/2×  

 
× [KTsCdTe((KTgZnTe аZnTe)1/2 + (KTgCdTe × 

 
×аCdTe)1/2)]1/3 – (aCdTe KTgCdTe)1/2 ] × 

 
× [(1+K1/K*

1 (Tg/Ts)1/2+PK1/Kd(Zn) DZn × 
 

× (2π mZnRTs)1/2]/[KTsZnTe ((KTgZnTe аZnTe)1/2 + 
 

+ (KTgCdTe аCdTe)1/2)]1/3 – (aZnTe KTgZnTe)1/2] × 
 

× [(1+K2/K*
2 (Tg/Ts)1/2+PK2/Kd(Cd)DCd× 

 

× (2πmCdRTs)1/2]. 
 
Полученное уравнение может быть использовано 

для расчета геометрических параметров источника мо-
нокристалла квазибинарного соединения для заданного 
состава при малых значениях  х. 

 При расчете состава монокристаллов квазибинар-
ных соединений Cd1-xZnxTe при x > 0 следует учиты-
вать, что уравнение (28), отражающее условие мини-
мума общего давления в отсеке над исходным ZnTe, не 
выполняется, поскольку парциальное давление Te, по-
ступающего из источника  CdTe, превышает P P

0
Te2 в ус-

ловиях  P   и "задавливает" диссоциацию ZnTe. Этот 
эффект возрастает по мере увеличения значения х.  
В этом случае диссоциация ZnTe проходит при практи-
чески контролируемом  давлении теллура, которое   
незначительно  превышает  давление  теллура над рас-

тущим монокристаллом. Поэтому в этом случае вместо 
условия (28) следует воспользоваться соотношением 

min

 
PP

0(1)
Te2 = P0

P Te2.    
                                  

Учитывая, что при x > 0,5,   P P

0
Сd >> P0

P Zn, находим 
выражения для PP

0
Zn, P0

P Cd, P0(1)
Zn, PP

0(2)
Сd

 
PP

0(1)
Zn = 21/3 (KTsZnTe)1/2(KTgCdTe а )CdTe

-1/6;                
 

PP

0(2)
Сd =21/3 (KTsCdTe)1/3;                             

 
PP

0
Zn = 21/3 (KTgZnTe а )ZnTe

1/2(KTgCdTe а )CdTe
-1/6;                 

 
PP

0
Cd =  21/3(KTgCdTe а )CdTe

1/3.                                     
 

Подставляя значения для P P

0
Zn, P0

P Cd, PP

0(1)
Zn, P0(2)

P Сd в 
уравнение (22), после преобразований получаем 

 
x/(1–x) = (K2/K1) (mZn/mCd)1/2[(KTsCdTe)1/3 × 

  
× (KTgCdTe аCdTe)1/6 – (aCdTe KTgCdTe)1/2] × 

 
[(1 + K1/K*

1 (Tg/Ts)1/2 + PK1/ Kd(Zn) DZn ×  
 

× (2π mZnRTs)1/2]/[(KTsZnTe)1/2 –  
 

– (KTgZnTe аZnTe)1/2][(1+K2/K*
2(Tg/Ts)1/2 +  

 
+PK2/Kd(Cd) DCd(2π mCdRTs)1/2].       (33) 

 
Полученное уравнение (33) может быть использова-

но для расчета состава монокристалла квазибинарного 
соединения Cd1-xZnxTe, выращиваемого физическим 
транспортом или для расчета параметров источника 
газовой фазы в целях получения заданного состава мо-
нокристалла квазибинарного соединения. 
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The problem of mathematical modeling crystal growth processing in CdZnTe system by chemical 
vapour phase deposition and physical transport of solid solution components in CdTe—ZnTe—H2, 
CdTe—ZnTe—Ar systems are examined. The model allow to calculate equilibrium constant of reac-
tions, diffusion coefficients, mass flaxes in the system and the other parameters multi-component 
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Управление составом бинарных твердых растворов  
при вытягивании монокристаллов из усеченного  
конусообразного тигля с применением подпитки 

 
В. И. Тагиров, Т. Г. Джафаров, Э. Н. Гахраманов 

Сумгаитский государственный университет, г. Сумгаит, Республика Азербайджан 
 

Решением уравнения непрерывности потока вещества второго компонента установле-
но распределение состава вдоль выращенных монокристаллов бинарных твердых раство-
ров, полученных из расплава, находящегося в тигле формы усеченного конуса. Рассмотрен 
случай, когда подпитывающий слиток и кристалл имеют форму цилиндра с начальным 
участком в виде параболоида вращения и объем кристалла, выращенного за единицу време-
ни больше, чем расходуемый объем подпитывающего слитка за такое же время. Получен-
ные результаты применены к системе твердых растворов Ge—Si.  

 
В современной твердотельной электронике при из-

готовлении различных преобразователей и приборов 
часто приходится использовать полупроводниковые 
твердые растворы. При этом исходный материал дол-
жен обладать совершенством монокристалличности и 
однородным распределением состава. В технологиче-
ском процессе роста кристалла важно иметь возмож-
ность управлять составом и выращивать монокристал-
лы с заданным распределением компонентов. В 
настоящей работе предложен метод расчета и управле-
ния составом бинарных твердых растворов вытягива-
нием из расплава с применением подпитки, сочетаю-
щий однородность и совершенство монокристаллов. 
Для этого используются цилиндрический подпиты-
вающий слиток, имеющий начало в виде параболоида 
вращения, и тигель в виде усеченного конуса. Такая 
геометрия подпитки способствует, с одной стороны, 
уменьшению конституционного переохлаждения у 

фронта кристаллизации, что обеспечивает рост совер-
шенного монокристалла, а с другой — приводит к рос-
ту кристалла с постоянным составом. 

Распределение состава вдоль растущего кристалла 
можно установить решением уравнения непрерывности 
потока вещества второго компонента при соответст-
вующих начальных и граничных условиях. 

При выращивании монокристаллов вытягиванием из 
расплава с применением подпитки уравнение непре-
рывности имеет следующий вид [1]: 

 
( ) ( ) ( ) ( )+ =3 3 ,&C t P t C t Q t               (1) 

 

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

( )
3 2 1 1

3 3
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V t kV t V t C t
P t Q t

V t V t
+

= =
& & &
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