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Àíîòàö³ÿ. Ïðåñòàâëåíî òåðìîäèíàì³÷íèé àíàë³ç ïðîöåñ³â äåôåêòîóòâîðåííÿ ó çàãàðòîâà-
íèõ ìîíîêðèñòàëàõ òåëóðèäó ñâèíöþ. Ìåòîäîì òåðìîäèíàì³÷íèõ ïîòåíö³àë³â ðîçðàõîâàíî 
çàëåæíîñò³ êîíöåíòðàö³¿ â³ëüíèõ íîñ³¿â çàðÿäó ³ ïåðåâàæàþ÷èõ òî÷êîâèõ äåôåêò³â ó êðèñòà-
ëàõ â³ä òåõíîëîã³÷íèõ ïàðàìåòð³â äâîòåìïåðàòóðíîãî â³äïàëó (òåìïåðàòóðè Ò òà òèñêó ïàðè 
õàëüêîãåíó Ð

Òå
). Âèçíà÷åíî òèï òà êîíöåíòðàö³þ äîì³íóþ÷èõ âëàñíèõ òî÷êîâèõ äåôåêò³â, 

ùî âèçíà÷àþòü åëåêòðè÷í³ âëàñòèâîñò³ ìàòåð³àëó. Ïîêàçàíî, ùî âðàõóâàííÿ ïðîöåñ³â ïåðå-
ðîçïîä³ëó òî÷êîâèõ äåôåêò³â ïðè ãàðòóâàíí³ ïîêðàùóº êîðåëÿö³þ òåîðåòè÷íèõ ðåçóëüòàò³â ç 
åêñïåðèìåíòàëüíèìè äàíèìè õîëë³âñüêèõ âèì³ðþâàíü. 

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: òåëóðèä ñâèíöþ, òî÷êîâ³ äåôåêòè, äâîòåìïåðàòóðíèé â³äïàë, åëåêòðè÷í³ 
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DEFECT’S SUBSYSTEM FORMING OF CRYSTALS 
OF LEAD TELLURIDE IN THE COOLING CONDITION 

D. M. Freik, I. V. Gorichok, Yu. V. Lysyuk, L. Yî. Mezchulovska 

Abstract. The thermodynamics analysis of processes of defects creation in hard-tempered lead 
telluride single crystals is represented. The method of thermodynamicses potentials dependences 
of concentration of free of charge and prevailing points defects in crystals from the technological 
parameters of two-temperature annealing (temperatures Ò and pressures of steam chalcogen Ð

Òå
). 

The type of dominant points own defects which determine electric properties of material is set. It is 
shown that the account of process of hard-tempered during interpretation of the Holl measurings 
improves correlation of experimental and theoretical , and substantially influences on correlation 
between the different charges states of defects. It is shown that the account of processes of redistri-
bution of point’s defects at tempering improves correlation of theoretical results with experimental 
data of the hall measurings. 
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Âñòóï 

Òåëóðèä ñâèíöþ ç îäíîãî áîêó ìàº ðÿä óí³-
êàëüíèõ ô³çè÷íèõ âëàñòèâîñòåé, ùî ðîáèòü 
éîãî íåçàì³ííèì îá'ºêòîì äëÿ ìîäåëüíèõ äîñë³-
äæåíü, à ç ³íøîãî — øèðîêî çàñòîñîâóºòüñÿ íà 
ïðàêòèö³, çîêðåìà äëÿ âèãîòîâëåííÿ ïðèéìà-
÷³â ³ êîãåðåíòíèõ äæåðåë ²×-âèïðîì³íþâàííÿ 
ñïåêòðàëüíîãî ä³àïàçîíó 3,0–50,0 ìêì, òà òåð-
ìîåëåêòðè÷íèõ ïðèñòðîÿõ [1–3]. 

Îñíîâí³ ô³çèêî-õ³ì³÷í³ âëàñòèâîñò³ êðèñ-
òàë³â âèçíà÷àþòüñÿ òî÷êîâèìè äåôåêòàìè, òè-
ïîì ³ êîíöåíòðàö³ºþ ÿêèõ ìîæíà åôåêòèâíî 
êåðóâàòè â ïðîöåñ³ äâîòåìïåðàòóðíîãî â³äïàëó. 
Â³äïàë çðàçê³â ïðîâîäèòüñÿ ó âàêóóìîâàíèõ àì-
ïóëàõ â äâîçîíí³é ïå÷³, äå îäíà çîíà çàáåçïå÷óº 
òåìïåðàòóðó êðèñòàëà Ò, à äðóãà — òåìïåðàòóðó 
îäíîãî ç êîìïîíåíò³â (òåëóðó) ³ éîãî òèñê, â³ä-
ïîâ³äíî. Ïðîâåäåííÿ â³äïàëó º åôåêòèâíèì ïðè 
òåìïåðàòóðàõ T  600 K. Ïðîòå, îñíîâí³ ìåòîäè 
äîñë³äæåííÿ äåôåêòíî¿ ñòðóêòóðè êðèñòàë³â ³ ¿õ 
åêñïëóàòàö³ÿ íàé÷àñò³øå ðåàë³çîâóþòüñÿ ïðè 
ê³ìíàòíèõ ³ íèæ÷èõ òåìïåðàòóðàõ. Òîìó ïðî-
áëåìà âñòàíîâëåííÿ âïëèâó óìîâ âèñîêîòåìïå-
ðàòóðíî¿ îáðîáêè êðèñòàë³â òà ¿õ ãàðòóâàííÿ íà 
ô³çèêî-õ³ì³÷í³ âëàñòèâîñò³ ìàòåð³àëó º îäíèì 
ç ïðîâ³äíèõ íàïðÿìê³â äîñë³äæåíü ìàòåð³àë³â 
âæå íà ïðîòÿç³ äîâãîãî ÷àñó. 

Ó äàí³é ðîáîò³ ïðîâåäåíî àíàë³ç ïðîöåñ³â 
ôîðìóâàííÿ äåôåêòíî¿ ï³äñèñòåìè êðèñòàë³â 
PbTe, â³äïàëåíèõ ó ïàð³ òåëóðó òà ï³ääàíèõ íà-
ñòóïíîìó ãàðòóâàííþ, ìåòîäîì òåðìîäèíà-
ì³÷íèõ ïîòåíö³àë³â, ùî áàçóºòüñÿ íà ðîçâÿçêó 
ñèñòåìè ð³âíÿíü ð³âíîâàãè ó äâîêîìïîíåíò-
í³é (Pb òà Te) äâîôàçí³é (êðèñòàë-ïàðà) ñèñ-
òåì³. 

Ô³çèêî-õ³ì³÷í³ âëàñòèâîñò³ 

Òåëóðèä ñâèíöþ êðèñòàë³çóºòüñÿ ó ñòóêòóð³ 
òèïó NaCl ç ïàðàìåòîì ãðàòêè à = 6,452 Å [4]. 
Ó åëåìåíòàðí³é êîì³ðö³ ì³ñòèòüñÿ 4 îêòàåäðè÷-
í³ òà 8 òåòðàåäðè÷íèõ ïîðîæíèí. PbTe â³äíî-
ñèòüñÿ äî ñïîëóê ³ç çíà÷íîþ îáëàñòþ ãîìîãåí-
íîñò³, ùî äîçâîëÿº çì³íþâàòè â íåîáõ³äíîìó 
ä³àïàçîí³ âñ³ îñíîâí³ åëåêòðîô³çè÷í³ ïàðàìå-
òðè êðèñòàë³â [1]. 

Øèðèíà çàáîðîíåíî¿ çîíè PbTe ïðè Ò  0 Ê 
ñòàíîâèòü  0.19 åÂ [1, 2] (0.18 [5], 0.187 [6]), 
çðîñòàº ç ðîñòîì òåìïåðàòóðè ç³ øâèäê³ñòþ 
4∙10–4 åÂ/Ê [2, 5–7] ³ ïðè Ò = 300 Ê E

g
 = 0.315 åÂ 

[1]. Ïðè Ò  400 Ê ð³ñò øèðèíè çàáîðîíåíî¿ 
çîíè ïðèïèíÿºòüñÿ ³ ñòàíîâèòü  0,38 åÂ [8]. 

Ðîçðàõóíîê ïîêàçóº, ùî ãîëîâí³ åêñòðåìóìè 
åëåêòðîííî¿ òà ä³ðêîâî¿ çîí ó òåëóðèä³ ñâèíöþ 
ðîçì³ùåí³ íà êðàþ çîíè Áð³ëëþåíà ó íàïðÿì-
êó (111) (òî÷êà L). Àíàë³ç êîíöåíòðàö³éíî¿ 
òà òåìïåðàòóðíî¿ çàëåæíîñòåé åëåêòðè÷íèõ ³ 
îïòè÷íèõ âëàñòèâîñòåé âêàçóº íà ³ñíóâàííÿ ó 
PbTe äðóãî¿ âàëåíòíî¿ çîíè (çîíè âàæêèõ ä³ðîê) 
ç â³äíîñíî âåëèêîþ åôåêòèâíîþ ìàñîþ (òî÷-
êà ). Çîíà âàæêèõ ä³ðîê ââàæàºòüñÿ ïàðàáîë³÷-
íîþ, à çîíà ëåãêèõ ä³ðîê îïèñóºòüñÿ ìîäåëëþ 
Êåéíà [9]. Åíåðãåòè÷íà ù³ëèíà ì³æ êðàÿìè 
âàæêèõ ³ ëåãêèõ ä³ðîê dE

V
 ïðè íèçüêèõ òåìïå-

ðàòóðàõ äîð³âíþº  0,17 åÂ [8] ³ ç ðîñòîì òåìïå-
ðàòóðè çìåíøóºòüñÿ ç³ øâèäê³ñòþ  4∙10-4 åÂ/Ê 
[6, 10–12] (dE

v
(120 K) = 0.12–0.13 eB [9], 

dE
v
(300 K) = 0.05–0.08 eB [9]), òàê ùî åíåðãå-

òè÷íèé ïðîì³æîê ì³æ êðàÿìè çîíè ïðîâ³äíîñò³ 
³ çîíîþ âàæêèõ ä³ðîê çàëèøàºòüñÿ íåçì³ííèì. 
Òàêèì ÷èíîì ïðè Ò > (450) Ê çàáîðîíåíà çîíà 
òåëóðèäó ñâèíöþ ñòàº íåïðÿìîþ. 

ÔÎÐÌÈÐÎÂÀÍÈÅ ÄÅÔÅÊÒÍÎÉ ÏÎÄÑÈÑÒÅÌÛ ÒÅËËÓÐÈÄÀ ÑÂÈÍÖÀ 
ÏÐÈ ÇÀÊÀËÈÂÀÍÈÈ 

Ä. Ì. Ôðåèê, ². Â. Ãîðè÷îê, Þ. Â. Ëûñþê, Ë. É. Ìåæèëîâñêàÿ 

Àííîòàöèÿ. Ïðåäñòàâëåí òåðìîäèíàìè÷åñêèé àíàëèç ïðîöåññîâ äåôåêòîîáðàçîâàíèÿ â 
çàêàëåííûõ ìîíîêðèñòàëëàõ òåëëóðèäà ñâèíöà. Ìåòîäîì òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ 
ðàññ÷èòàíû çàâèñèìîñòè êîíöåíòðàöèè ñâîáîäíûõ íîñèòåëåé çàðÿäà è ïðåîáëàäàþùèõ òî-
÷å÷íûõ äåôåêòîâ â êðèñòàëëàõ îò òåõíîëîãè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ äâóõòåìïåðàòóðíîãî îòæèãà 
(òåìïåðàòóðû Ò è äàâëåíèÿ ïàðà õàëüêîãåíà Ð

Òå
). Óñòàíîâëåí òèï äîìèíèðóþùèõ ñîáñòâåí-

íûõ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèàëà. Ïîêàçà-
íî, ÷òî ó÷åò ïðîöåññîâ ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ ïðè çàêàëêå óëó÷øàåò êîððå-
ëÿöèþ òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè õîëëîâñêèõ èçìåðåíèé. 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: òåëëóðèä ñâèíöà, òî÷å÷íûå äåôåêòû, äâóõòåìïåðàòóðíûé îòæèã, ýëåêò-
ðè÷åñêèå ñâîéñòâà 
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Åôåêòèâíà ìàñà åëåêòðîí³â òà ëåãêèõ ä³ðîê 
ïðîÿâëÿº çàëåæí³ñòü ÿê â³ä òåìïåðàòóðè [5] òàê 
³ â³ä êîíöåíòðàö³¿ ñàìèõ íîñ³¿â [13]. Òåìïåðà-
òóðíà çàëåæí³ñòü åôåêòèâíî¿ ìàñè äëÿ ä³ðîê ³ 
åëåêòðîí³â ìîæå áóòè îïèñàíà ôóíêö³ºþ [5]: 
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äå 
0( ),e p Tm  — åôåêòèâíà ìàñà ïðè Ò = Ò

0
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Äëÿ êîíöåíòðàö³éíî¿ çàëåæíîñò³ åôåêòèâíî¿ 
ìàñè åëåêòðîí³â çàïðîïîíîâàíî âèðàç [13]: 
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,0

2
1e e

g

m m
E

 
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 
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äå ,0em  — åôåêòèâíà ìàñà, ùî íå çàëåæèòü â³ä 
êîíöåíòðàö³¿ åëåêòðîí³â. 

Ð³âíÿííÿ ð³âíîâàãè ó ñèñòåì³ 
«êðèñòàë — ïàðà» 

Ð³âíîâàæí³ êîíöåíòðàö³¿ òî÷êîâèõ äåôåêò³â 
(âàêàíñ³é) ó êðèñòàë³ ïðè äâîòåìïåðàòóðíîìó 
â³äïàë³ (ðèñ. 1) áåçïîñåðåäíüî âèçíà÷àëè ç ñèñ-
òåìè ð³âíÿíü, ùî îïèñóþòü ð³âíîâàãó â ãåòåðî-
ãåíí³é áàãàòîêîìïîíåíòí³é ñèñòåì³ ïðè çàäà-
íèõ òèñêó Ð ³ òåìïåðàòóð³ Ò [14]: 

 s g
i i  , (3) 

äå ( )s g
i  — õ³ì³÷íèé ïîòåíö³àë ³-ãî êîìïîíåíòó 

(³ = Pb, Te) ó ïàð³ g ÷è êðèñòàë³ s. 

 
Ðèñ. 1. Ñõåìà äâîòåìïåðàòóðíîãî â³äïàëó (à) ³ ïðî-
ô³ëü òåìïåðàòóðè (á): 1 – êðèñòàë PbTe; 2 – êîìïî-
íåíòè (Te àáî Pb) 

Õ³ì³÷íèé ïîòåíö³àë ïàðè [15]: 

 0lng kT P   .  (4) 

Äëÿ îäíîàòîìíîãî ãàçó Pb: 

 
3

3 2
0 ( ln( ) ln( / (2 ) ))kT kT h mkT     .  (5) 

Äëÿ äâîàòîìíîãî ãàçó Te
2
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3
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kT kT h mkT

h IkT h kT

     

      (6) 

äå m — ìàñà àòîìà àáî ìîëåêóëè, ² = ml2 — ìîìåíò 
³íåðö³¿ ìîëåêóëè, l — â³äñòàíü ì³æ ÿäðàìè ìîëå-
êóëè,  — âíóòð³øíÿ ÷àñòîòà êîëèâàíü ìîëåêóëè. 

Äëÿ âèçíà÷åííÿ õ³ì³÷íèõ ïîòåíö³àë³â äå-
ôåêò³â ó êðèñòàë³, ùî äîð³âíþþòü õ³ì³÷íîìó 
ïîòåíö³àëó êîìïîíåíòó âçÿòîìó ç³ çíàêîì «+» 
àáî «–», âèêîðèñòîâóâàëè ïðîöåäóðó äèôåðåí-
ö³þâàííÿ åíåðã³¿ Ã³ááñà G ïî êîíöåíòðàö³¿ äå-
ôåêòó. Åíåðã³þ Ã³ááñà ïðåäñòàâëÿëè ó âèãëÿä³: 

 

 0 [ ]
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C V n p k

G G E F D

nE pE T S S S

   
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

,  (7) 

äå G
0
 — åíåðã³ÿ Ã³ááñà, ùî íå çàëåæèòü â³ä íà-

ÿâíîñò³ äåôåêò³â, Å — åíåðã³ÿ óòâîðåííÿ äå-
ôåêòó, F

vib
 — â³ëüíà êîëèâíà åíåðã³ÿ äåôåêòó, 

[D] — êîíöåíòðàö³¿ äåôåêòó D, n òà p — êîí-
öåíòðàö³¿ åëåêòðîí³â òà ä³ðîê, E

C
, E

V
 — åíåðã³ÿ 

äíà çîíè ïðîâ³äíîñò³ òà ñòåë³ âàëåíòíî¿ çîíè, 
S

k
 — êîíô³ãóðàö³éíà åíòðîï³ÿ, S

n
, S

p
 — åíòðîï³¿ 

åëåêòðîí³â ó çîí³ ïðîâ³äíîñò³ òà ä³ðîê ó âàëåíò-
í³é çîí³. Ñóìóâàííÿ âåäåòüñÿ ïî âñ³õ ï³äãðàòêàõ 
³ âñ³õ äåôåêòàõ ó ï³äãðàòö³. 

Åíåðã³¿ óòâîðåííÿ îäíîêðàòíî òà äâîêðàòíî 
éîí³çîâàíèõ äåôåêò³â âèçíà÷àþòüñÿ çà ôîðìó-
ëàìè: 

 1 0 1

Z
E E

Z
   ; 2 0 1 2( )

Z
E E

Z
     ,  (8) 

äå Å
0
 — åíåðã³ÿ óòâîðåííÿ íåéòðàëüíîãî äåôåê-

òó, Z — çàðÿäîâèé ñòàí äåôåêòó, 
1
, 

2
 — ïåðøèé 

òà äðóãèé ð³âí³ éîí³çàö³¿ óòâîðåíîãî äåôåêòó. 
Â³ëüíà êîëèâíà åíåðã³ÿ äåôåêòó: 

   
0

3 ln 3 lnvib

T
F kT kT x kT

T
                  

,  (9) 

äå õ — ê³ëüê³ñòü àòîì³â ùî çì³íèëè ÷àñòîòó ñâî-
¿õ êîëèâàíü ç 

0
 íà . 

Åíòðîï³þ âèçíà÷àëè çà çàêîíîì Áîëüöìàíà: 

  lnk jS k W  ,  (10) 

äå W
j
 — òåðìîäèíàì³÷íà éìîâ³ðí³ñòü j-¿ ï³ä-

ãðàòêè. Äëÿ ï³äãðàòêè ç ê³ëüêîìà ð³çíèìè âè-
äàìè äåôåêò³â: 

Ä. Ì. Ôðå¿ê, ². Â. Ãîð³÷îê, Þ. Â. Ëèñþê, Ë. É. Ìåæèëîâñüêà
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!
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N
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N D D


  
,  (11) 

äå N
J
 — êîíöåíòðàö³ÿ âóçë³â ó ÿêèõ ìîæå óòâî-

ðèòèñÿ äåôåêò. 
Äëÿ åëåêòðîí³â, ëåãêèõ òà âàæêèõ ä³ðîê òåð-

ìîäèíàì³÷í³ éìîâ³ðíîñò³ äîð³âíþþòü: 
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n
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N
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N n n



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( )! !
V l

p l
V l l l

N
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N p p
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
,

  ,
,

,

!

( )! !
V h

p h
V h h h

N
W

N p p



,  (12) 

äå N
C
, N

V,l
, N

V,h
 — ãóñòèíè ñòàí³â ó çîí³ ïðîâ³ä-

íîñò³, çîí³ ëåãêèõ òà âàæêèõ ä³ðîê â³äïîâ³äíî. 
Âðàõîâóþ÷è, ùî åôåêòèâíà ìàñà åëåêòðî-

í³â çàëåæèòü â³ä ¿õ êîíöåíòðàö³¿ çà çàêîíîì 
(2) [13], òà ïðèïóñêàþ÷è, ùî àíàëîã³÷íà çàëåæ-
í³ñòü ñïðàâåäëèâà ³ äëÿ åôåêòèâíî¿ ìàñè ëåãêèõ 
ä³ðîê, êîíöåíòðàö³¿ åëåêòðîí³â n, ëåãêèõ p

l
 òà 

âàæêèõ p
h
 ä³ðîê âèçíà÷àòèìóòüñÿ çà ôîðìóëàìè: 
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3
* 2
,

2

2 gE
bh h kT

h

m kT
p ae

h


 

   
 

,  (13) 

äå êîåô³ö³ºíòè à òà b — ïîïðàâêè, ùî âðàõîâó-
þòü ñòóï³íü âèðîäæåííÿ íîñ³¿â ³ âèðàõîâóþòüñÿ 
÷èñåëüíî ïðè àïðîêñèìàö³¿ ³íòåãðàëà Ôåðì³, 
E

g,1
, — øèðèíà çàáîðîíåíî¿ çîíè ì³æ çîíîþ 

ëåãêèõ ä³ðîê ³ çîíîþ ïðîâ³äíîñò³, E
g,h 

— øèðè-

íà çàáîðîíåíî¿ çîíè ì³æ çîíîþ âàæêèõ ä³ðîê ³ 
çîíîþ ïðîâ³äíîñò³. 

Õ³ì³÷íèé ïîòåíö³àë åëåêòðîí³â μ ìîæå áóòè 
âèçíà÷åíèì ç ð³âíÿííÿ åëåêòðîíåéòðàëüíîñò³: 

  [ ] l hZ D n p p   ,  (14) 

äå ï³äñóìîâóâàííÿ ïðîâîäèòüñÿ ïî âñ³õ éîí³çî-
âàíèõ äåôåêòàõ. 

Ïðîòå, ó òàêîìó âèãëÿä³ äàíå ð³âíÿííÿ (15) 
íå ìîæå áóòè ðîçâÿçàíå àíàë³òè÷íî, ÷åðåç ùî, 
äëÿ ñïðîùåííÿ ö³º¿ çàäà÷³, åêñïåðèìåíòàëüí³ 
äàí³ [13] áóëè àïðîêñèìîâàí³ ôóíêö³ºþ: 

 
1

* * * 6 3
,0 ,0 0,111 10e e em m n m n       .  (15) 

Âðàõîâóþ÷è (15): 
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   ,  (16) 
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òà: 
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äå 
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   
 

. 

Îòðèìàíå ç âðàõóâàííÿì (16) òà (17) ð³âíÿí-
íÿ åëåêòðîíåéòðàëüíîñò³ ìîæå áóòè ðîçâÿçàíå 
àíàë³òè÷íî äëÿ äâîõ ÷àñòèííèõ âèïàäê³â: âè-
ïàäêó íèçüêèõ òåìïåðàòóð, êîëè âèçíà÷àëü-
íèìè º âïëèâ çîíè ïðîâ³äíîñò³ òà çîíè ëåãêèõ 
ä³ðîê, òà âèïàäêó âèñîêèõ òåìïåðàòóð, êîëè âè-
çíà÷àëüíèìè º âïëèâ çîíè ïðîâ³äíîñò³ òà çîíè 
âàæêèõ ä³ðîê. 

Òàêèì ÷èíîì, ïðè íèçüêèõ òåìïåðàòóðàõ õ³-
ì³÷íèé ïîòåíö³àë åëåêòðîí³â äîð³âíþâàòèìå: 
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 
,  (18) 

à ïðè âèñîêèõ òåìïåðàòóðàõ: 

    
1 1

3 33 2 3 21 1
ln 108 12 12 81 2 108 12 12 81

6
kT B A B A B A B

b

 
           
 
 

,  (19) 

äå 
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Âðàõîâóþ÷è, ùî õ³ì³÷íèé ïîòåíö³àë äåôåê-
òó ó êðèñòàë³ âèçíà÷àºòüñÿ ÿê 
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äëÿ âèñîêèõ òåìïåðàòóð. 
Òàêèì ÷èíîì, äëÿ ðîçðàõóíêó ð³âíîâàæ-

íî¿ êîíöåíòðàö³é òî÷êîâèõ äåôåêò³â ïðè äâî-
òåìïåðàòóðíîìó â³äïàë³ ðîçâ’ÿçóºòüñÿ ñèñòåìà 
ð³âíÿíü òèïó (3), â ÿê³é õ³ì³÷í³ ïîòåíö³àëè âè-
çíà÷àþòüñÿ ç ð³âíÿíü (4) òà (22). Êîæíå òàêå 
ð³âíÿííÿ çàïèñóºòüñÿ äëÿ âñ³õ òî÷êîâèõ äåôåê-
ò³â, ùî ïðèñóòí³ ó êðèñòàë³. Ñèñòåìó ð³âíÿíü 
ðîçâ’ÿçóâàëè øëÿõîì ì³í³ì³çàö³¿ êâàäðàòè÷íî¿ 
ôóíêö³¿ â³ä íåâ’ÿçîê çà äîïîìîãîþ ìàòåìàòè÷-
íîãî ïàêåòó MAPLE. 

Ðîçðàõóíîê êîíöåíòðàö³é òî÷êîâèõ äåôåêò³â 

Äëÿ âèçíà÷åííÿ êîíöåíòðàö³é òî÷êîâèõ äå-
ôåêò³â ó çàãàðòîâàíèõ êðèñòàëàõ ââàæàëîñÿ, ùî 
ñóìàðíà êîíöåíòðàö³ÿ òî÷êîâèõ äåôåêò³â îäíî-
ãî âèäó ïðè ãàðòóâàíí³ íå çì³íþºòüñÿ, à çàëè-
øàºòüñÿ òàêîþ æ, ÿê ³ ïðè âèñîê³é òåìïåðàòóð³: 

 0 1 2
Pb Pb Pb PbV V V V    ,  (23) 

 0 1 2
Te Te Te TeV V V V    .  (24) 

Ïðîòå ïðè íèçüêèõ òåìïåðàòóðàõ çì³íþºòü-
ñÿ ñï³ââ³äíîøåííÿ ì³æ êîíöåíòðàö³ÿìè äåôåê-
òó îäíîãî âèäó ó ð³çíèõ çàðÿäîâèõ ñòàíàõ. 

Çà òàêèõ óìîâ êîíöåíòðàö³¿ âàêàíñ³é ìîæóòü 
áóòè âèçíà÷åí³ ç âèêîðèñòàííÿì âèðàç³â: 
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îòðèìàºìî: 
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äëÿ íèçüêèõ òåìïåðàòóð, òà 
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  (22) 
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Òóò g
0
, g

1
, g

2
 òà 

0
, 

1
, 

2
 — ôàêòîð âèðîäæåííÿ 

òà åíåðãåòè÷íå ïîëîæåííÿ ð³âíÿ íåéòðàëüíîãî, 
îäíîêðàòíî òà äâîêðàòíî éîí³çîâàíîãî äåôåê-
òó. Òîä³ êîíöåíòðàö³¿ äåôåêò³â: 

Ä. Ì. Ôðå¿ê, ². Â. Ãîð³÷îê, Þ. Â. Ëèñþê, Ë. É. Ìåæèëîâñüêà
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 0 0 1 1 2 2,  ,  Te Te Te Te Te TeV V f V V f V V f       .  (26) 

Àíàëîã³÷íî äëÿ âàêàíñ³é ìåòàëó: 

 0 0 1 1 2 2, ,  Pb Pb Pb Pb Pb PbV V f V V f V V f       .  (27) 

Âèêîðèñòîâóþ÷è ð³âíÿííÿ (26) òà (27), à òà-
êîæ ð³âíÿííÿ åëåêòðîíåéòðàëüíîñò³ äëÿ âèïàä-
êó íèçüêèõ òåìïåðàòóð ó âèãëÿä³ [ ] lZ D n p  , 
îòðèìàºìî ñèñòåìó ð³âíÿíü äëÿ âèçíà÷åííÿ 
êîíöåíòðàö³é äåôåêò³â òà õ³ì³÷íîãî ïîòåíö³àëó 
åëåêòðîí³â, íà îñíîâ³ ÿêèõ ìîæíà âèçíà÷èòè 
êîíöåíòðàö³¿ â³ëüíèõ åëåêòðîí³â òà ä³ðîê. 

Åíåðã³¿ óòâîðåííÿ òà éîí³çàö³¿ òî÷êîâèõ 
äåôåêò³â 

Åíåðã³¿ éîí³çàö³¿ äåôåêò³â ïðèéìàëèñü ð³â-
íèìè çíà÷åííÿì îòðèìàíèì ó [16]. Çîêðåìà, ó 
[16] âñòàíîâëåíî, ùî ïîëîæåííÿ ð³âí³â çàñåëå-
íîñò³ âàêàíñ³é âèçíà÷àþòüñÿ ì³æåëåêòðîííîþ 
âçàºìîä³ºþ. Îñòàííÿ âðàõîâóâàëàñü ó ðàìêàõ 
îáìåæåíîãî íàáëèæåííÿ Õàðòð³-Ôîêà. Âè-
ÿâèëîñü, ùî ì³æåëåêòðîííà âçàºìîä³ÿ ñèëüíî 
òðàíñôîðìóº ðàí³øå çàïðîïîíîâàíó ìîäåëü 
Ïàðàäè ³ Ïðàòòà [17]. Òàê, íàïðèêëàä, V

Pb
 y ÐbÒå 

ïðèçâîäèòü äî âèíèêíåííÿ åíåðãåòè÷íîãî ð³âíÿ 
ó çàáîðîíåí³é çîí³, ÿêèé â³äñóòí³é â îäíîåëåê-
òðîíí³é òåîð³¿. Íåçíà÷íîþ âàð³àö³ºþ ïàðàìå-
òð³â ìîäåë³ ìîæíà äîáèòèñÿ òî÷íîãî ñï³âïàäàí-
íÿ ð³âíÿ çàñåëåíîñò³ âàêàíñ³¿ ñâèíöþ ç â³äîìèì 
åêñïåðèìåíòàëüíèì çíà÷åííÿì íà 75 ìåÂ íèæ-
÷å çîíè ïðîâ³äíîñò³ òåëóðèäó ñâèíöþ [16]. 

Îñíîâíèé ðåçóëüòàò ðîçðàõóíêó, ïðîâåäåíî-
ãî ó [16] áåç ï³äãîíî÷íèõ ïàðàìåòð³â, ïîëÿãàº â 
òîìó, ùî â³í ïåðåäáà÷àº ³ñíóâàííÿ ð³âí³â ïåðå-
çàðÿäêè âàêàíñ³é ïîáëèçó êðà¿â äîçâîëåíèõ çîí. 

Âèçíà÷åíèé ó ðîáîò³ ð³âåíü Å
Ñ
 – 0,075 åÂ â³ä-

ïîâ³äàº ïåðåõîäó V
Pb

 ç îäíîêðàòíîãî â äâîêðàò-
íèé àêöåïòîðíèé ñòàí, à ð³âåíü Å

Ñ
 +  0,2 åÂ — 

ïåðåõîäó V
Òå

 ç îäíîêðàòíîãî â äâîêðàòíèé 
äîíîðíèé ñòàí. Ð³âí³ íåéòðàëüíèõ ñòàí³â âà-
êàíñ³¿ ìåòàëó Å

V
 –  0,8 åÂ ³ âàêàíñ³¿ õàëüêîãåíó 

Å
Ñ
 +  0,7 åÂ ëåæàòü äàëåêî â³ä êðà¿â çàáîðîíå-

íî¿ çîíè. 
Âàðòî çàçíà÷èòè, ùî ó ðîáîò³ [7] ìåòîäîì 

íèçüêîòåìïåðàòóðíî¿ êàëîðèìåòðè÷íî¿ ñïåê-
òðîñêîï³¿ â ïîë³êðèñòàë³÷íèõ çðàçêàõ n-PbTe 
ç íåçíà÷íèì ( 0,1 àò %) íàäëèøêîì ñâèí-
öþ âèÿâëåíà -ïîä³áíà îñîáëèâ³ñòü ó ãóñòè-
í³ ñòàí³â çîíè ïðîâ³äíîñò³, ³íòåðïðåòîâàíà ÿê 
âóçüêà ( 0,01 åÂ) ñìóãà ðåçîíàíñíèõ ñòàí³â, 
ïîâ’ÿçàíèõ ç âàêàíñ³éíèìè äåôåêòàìè ó àí³-

îíí³é ï³äãðàòö³ äîñë³äæóâàíèõ çðàçê³â. Îö³íêà 
åíåðãåòè÷íîãî ïîëîæåííÿ âàêàíñ³éíîãî ð³âíÿ 
íàä êðàºì çîíè ïðîâ³äíîñò³ íà îñíîâ³ äàíèõ ïðî 
çàëåæí³ñòü 

F
(n) äëÿ PbTe ïðè Ò = 77 Ê äàº âå-

ëè÷èíó (V
Te

) = 165±15 ìåÂ, ùî äîáðå óçãîäæó-
ºòüñÿ ç ðåçóëüòàòàìè ðîçðàõóíêó [16]. 

Ïðè ðîçðàõóíêó êîíöåíòðàö³é òî÷êîâèõ 
äåôåêò³â, ââàæàëè, ùî ç ðîñòîì òåìïåðàòóðè 
åíåðã³ÿ éîí³çàö³¿ äåôåêòó çðîñòàº ïðîïîðö³éíî 
çá³ëüøåííþ â³äñòàí³ ì³æ çîíîþ ïðîâ³äíîñò³ òà 
çîíîþ ëåãêèõ ä³ðîê. 

Åíåðã³¿ óòâîðåííÿ òî÷êîâèõ äåôåêò³â áóëè 
ïðèéíÿò³ ð³âíèìè çíà÷åííÿì îòðèìàíèì ó ðî-
áîò³ [18] (E

0
(V

Pb
) = 2.48 åÂ, E

0
(V

Te
) = 1.94 åÂ), ÿê³ 

âîäíî÷àñ º áëèçüêèìè äî çíà÷åíü îòðèìàíèõ ó 
[19](E

0
(V

Pb
) = 2.187 åÂ, E

0
(V

Te
) = 2.135 åÂ). Ïðî-

òå, òàêèé âèá³ð íå äîçâîëèâ ê³ëüê³ñíî ïðàâèëüíî 
ïîÿñíèòè åêñïåðèìåíòàëüí³ äàí³. Òîìó çíà÷åííÿ 
åíåðã³é óòâîðåííÿ ââàæàëè âàð³àö³éíèì ïàðàìå-
òðîì. Òàêîæ âàð³àö³éíèìè ïàðàìåòðàìè ââàæàëè 
çì³íè ÷àñòîò êîëèâàíü àòîì³â â îêîë³ äåôåêò³â, 
îïòèìàëüí³ çíà÷åííÿ ÿêèõ ïðèâåäåí³ ó òàáë. 1. 

Òàáëèöÿ 1 

Åíåðãåòè÷í³ ïàðàìåòðè òî÷êîâèõ äåôåêò³â 
ó êðèñòàëëàõ PbTe 

V
Pb

V
Te

E
0
, åÂ 4.18 3.19


1
, åÂ Å

Ñ
–0.075 Å

Ñ
+0.165


2
, åÂ Å

V
–0.8 Å

Ñ
+0.7

õ 6 6
/

0
2.90 4.00

Îáãîâîðåííÿ ðåçóëüòàò³â 

Ðîçðàõîâàí³ çàëåæíîñò³ êîíöåíòðàö³é òî÷êî-
âèõ äåôåêò³â â³ä òåìïåðàòóðè â³äïàëó T òà ïàð-
ö³àëüíîãî òèñêó ïàðè òåëóðó P

Te
 ïðè òåìïåðàòó-

ð³ ãàðòóâàííÿ 77 Ê ïðåäñòàâëåí³ íà ðèñ. 2–3). 
Ïàðàìåòðè, ùî ïðè öüîìó âèêîðèñòîâóâàëèñü, 
íàâåäåíî ó òàáë. 2. ßê âèäíî ç ïðåäñòàâëåíèõ 
çàëåæíîñòåé, òåîðåòè÷íî âèçíà÷åí³ êîíöåí-
òðàö³¿ â³ëüíèõ íîñ³¿â çàäîâ³ëüíî îïèñóþòü åêñ-
ïåðèìåíòàëüí³ äàí³. 

Çã³äíî ïðîâåäåíîãî ðîçðàõóíêó áåç âðà-
õóâàííÿ ãàðòóâàííÿ, â ìàòåð³àë³ íàñè÷åíîìó 
ñâèíöåì äîì³íóþ÷èìè äåôåêòàìè º äâîêðàòíî 
éîí³çîâàí³ âàêàíñ³¿ òåëóðó ( 2

TeV  ), à íàñè÷åíîìó 
òåëóðîì — îäíîêðàòíî ³ äâîêðàòíî éîí³çîâàí³ 
âàêàíñ³¿ ñâèíöþ ( PbV  , 2

PbV  ) (ðèñ. 2.à, 3.à). Ïðè 
ô³êñîâàíîìó çíà÷åíí³ òåìïåðàòóðè â³äïàëó ³ç 
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çðîñòàííÿì òèñêó ïàðè òåëóðó êîíöåíòðàö³ÿ 
äâîêðàòíî çàðÿäæåíèõ âàêàíñ³é ñâèíöþ ðîñòå 
øâèäøå í³æ îäíîêðàòíî çàðÿäæåíèõ âàêàíñ³é, 

òàêèì ÷èíîì, ùî â îêîë³ n-p-ïåðåõîäó äîì³íó-
þ÷èìè º 2

PbV  , à ïðè ìàêñèìàëüíîìó òèñêó ïàðè 
òåëóðó — PbV   (ðèñ. 2.à, 3.à). 

Òàáëèöÿ 2 

Îñíîâí³ ïàðàìåòðè êðèñòàë³â PbTe 

Ïàðàìåòð Çíà÷åííÿ Ë³òåðàòóðà
Âíóòð³øíÿ ÷àñòîòà êîëèâàíü ìîëåêóëè Òå

2
, ñ-1 0,625102∙1013 [21]

Â³äñòàíü ì³æ ÿäðàìè ó ìîëåêóë³ Òå
2
, ì 2,59∙10–10 [21]

Êîíñòàíòà 
2

1/2
Te PbK P P , Ïà3/2

( 17720/ 9.54) 3/210 (101325)TK    [22]

E
g
(0 Ê<T<300 Ê), åÂ 0.18+4∙10–4∙T [5]

E
g
(T>400 Ê), åÂ 0.38 [11]

Åôåêòèâíà ìàñà åëåêòðîí³â ,0em , m
0

0.142∙(T/120)0.4 [5]

Åôåêòèâíà ìàñà ä³ðîê ëåãêèõ ,0,h lm , m
0

0.142∙ (T/120)0.4 [5]

Åôåêòèâíà ìàñà ä³ðîê âàæêèõ ,h hm , m
0

1.10 [10]

Òåìïåðàòóðà Äåáàÿ, Ê Ò = 125 [4]

Ïðè ðîçðàõóíêó ç âðàõóâàííÿì ãàðòóâàííÿ, 
ó ìàòåð³àë³ íàñè÷åíîìó ñâèíöåì äîì³íóþ÷èì 
äåôåêòîì çàëèøàþòüñÿ äâîêðàòíî éîí³çîâàí³ 
âàêàíñ³¿ òåëóðó (ðèñ. 2.á, 3.á). Ïðîòå, â ìàòåð³-
àë³ íàñè÷åíîìó òåëóðîì äîì³íóþ÷èì º ò³ëüêè 
îäíîêðàòíî éîí³çîâàí³ âàêàíñ³¿ ñâèíöþ, ÿê³ â 
îáëàñò³ p-n-ïåðåõîäó ð³çêî çì³íþþòüñÿ äâî-
êðàòíî éîí³çîâàíèìè (ðèñ. 2.á, 3.á). 

Òàêèì ÷èíîì, îñê³ëüêè äîì³íóþ÷èì àêöåï-
òîðîì ó çàãàðòîâàíîìó p-PbTe º ò³ëüêè îäíî-
êðàòíî éîí³çîâàí³ âàêàíñ³¿, öå çì³íþº, ó ïîð³â-
íÿíí³ ç ìîäåëëþ, ùî íå âðàõîâóº ãàðòóâàííÿ, 
íàõèë áàðè÷íèõ çàëåæíîñòåé, ùî ïîêðàùóº êî-
ðåëÿö³þ ðîçðàõóíêîâèõ êðèâèõ ç åêñïåðèìåí-
òàëüíèìè äàíèìè. 

Êîíöåíòðàö³¿ íåéòðàëüíèõ âàêàíñ³é ñâèí-
öþ òà íåéòðàëüíèõ ³ îäíîêðàòíî éîí³çîâàíèõ 
âàêàíñ³é òåëóðó º íàáàãàòî ìåíøèìè àí³æ êîí-
öåíòðàö³¿ âèùå ïåðåë³÷åíèõ äåôåêò³â, ÷åðåç ùî 
íà ðèñ. 2 òà ðèñ. 3 ¿õ çàëåæíîñò³ íå ïðèâåäåí³. 
Âàðòî çàçíà÷èòè, ùî çà óìîâè ñïðàâåäëèâîñò³ 
ïðèéíÿòî¿ ìîäåë³ ðîçòàøóâàííÿ åíåðãåòè÷íèõ 
ð³âí³â âàêàíñ³é, äëÿ òîãî ùîá êîíöåíòðàö³¿ íåé-
òðàëüíèõ äåôåêò³â áóëè ñï³âì³ðíèìè ç êîíöåí-
òðàö³ÿìè éîí³çîâàíèõ, íåîáõ³äíî ùîá ð³âåíü 
Ôåðì³ çíàõîäèâñÿ ãëèáîêî ó äîçâîëåíèõ çîíàõ:
Å

V
 – 0.8 åÂ — äëÿ âàêàíñ³¿ ñâèíöþ, 

Å
Ñ
 + 0.7 åÂ — äëÿ âàêàíñ³¿ òåëóðó. Îñê³ëüêè äî-

ñÿãíóòè òàêîãî âèðîäæåííÿ ïðàêòè÷íî íåìîæ-
ëèâî, òî ïðè ðîçðàõóíêó äåôåêòíî¿ ï³äñèñòåìè 
ìîæíà âèêîðèñòîâóâàòè ìîäåë³, ùî íå âðàõîâó-
þòü íåéòðàëüíèõ äåôåêò³â. 

à

á

Ðèñ. 2. Çàëåæí³ñòü êîíöåíòðàö³¿ åëåêòðîí³â n, ä³ðîê 
p, õîëë³âñüêî¿ êîíöåíòðàö³¿ N

x
 ³ òî÷êîâèõ äåôåêò³â 

(1 — 1
PbV  ; 2 — 2

PbV  ; 3 — 2
TeV  ) â PbTe â³ä òèñêó ïàðè 

òåëóðó ïðè äâîòåìïåðàòóðíîìó â³äïàë³ çà òåìïåðà-
òóðè Ò = 873 Ê (à) òà ï³ñëÿ ãàðòóâàííÿ Ò= 77 Ê (á). 
Êðèâ³ — ðîçðàõóíîê, òî÷êè — åêñïåðèìåíò [5] 

Ä. Ì. Ôðå¿ê, ². Â. Ãîð³÷îê, Þ. Â. Ëèñþê, Ë. É. Ìåæèëîâñüêà
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à

á

Ðèñ. 3. Çàëåæí³ñòü êîíöåíòðàö³¿ åëåêòðîí³â n, ä³ðîê 
p, õîëë³âñüêî¿ êîíöåíòðàö³¿ N

x
 ³ òî÷êîâèõ äåôåêò³â 

(1 — 1
PbV  ; 2 — 2

PbV  ; 3 — 2
TeV  ) â PbTe â³ä òèñêó ïàðè 

òåëóðó ïðè äâîòåìïåðàòóðíîìó â³äïàë³ çà òåìïåðà-
òóðè Ò = 918 Ê (à) òà ï³ñëÿ ãàðòóâàííÿ Ò= 77 Ê (á). 
Êðèâ³ — ðîçðàõóíîê, òî÷êè — åêñïåðèìåíò [5] 

Îòðèìàí³ ïðè ìîäåëþâàíí³ âèñîê³ çíà÷åííÿ 
åíåðã³é óòâîðåííÿ äåôåê³â, ó ïîð³âíÿíí³ ç ë³òå-
ðàòóðíèìè äàíèìè, ìîæóòü áóòè ïîÿñíåí³ îñî-
áëèâîñòÿìè åëåêòðîííî¿ ï³äñèñòåìè êðèñòàë³â 
òåëóðèäó ñâèíöþ, ùî íå çàâæäè âäàºòüñÿ âðàõó-
âàòè ïðè ðîçðàõóíêàõ. Òàê çîêðåìà, ïðîñò³ ìî-
äåë³ íà çðàçîê [18], ùî âèêîðèñòîâóâàëèñü ïðè 
îá÷èñëåíí³ åíåðã³é óòâîðåííÿ âàêàíñ³é, íå âðà-
õîâóþòü ñï³í-îðá³òàëíî¿ âçàºìîä³¿, ÿêà º ñóòòº-
âîþ ó êðèñòàëàõ PbTe [20]. Òàêîæ ïðè ðîçðà-
õóíêàõ íå âðàõîâàíî äåôîðìàö³é ãðàòêè â îêîë³ 
äåôåêò³â, çóìîâëåíèõ åôåêòîì ßíà-Òåéëîðà [1, 
16], ùî òàêîæ ìîæå ñóòòºâî (íà ê³ëüêà äåñÿòèõ 
åëåêòðîí-âîëüò) çì³íèòè åíåðã³þ óòâîðåííÿ 
éîí³çîâàíèõ äåôåêò³â. 

Ïðîòå, âàðòî çàçíà÷èòè, ùî çàïðîïîíîâàíà 
ìîäåëü äåôåêò³â äîñèòü òî÷íî îïèñóº äàí³ õîë-
ë³âñüêèõ âèì³ðþâàíü, ùî ìîæå áóòè ï³äòâåð-
äæåííÿì ¿¿ àäåêâàòíîñò³. 

Âèñíîâêè 

1. Íà îñíîâ³ êðèñòàëîõ³ì³÷íî¿ ìîäåë³ äåôåê-
òíî¿ ï³äñèñòåìè òåëóðèäó ñâèíöþ, ÿêà âðàõîâóº 
âàêàíñ³¿ ó àí³îíí³é òà êàò³îíí³é ï³äãðàòêàõ, êîæ-
íà ç ÿêèõ ìîæå çíàõîäèòèñü ó òðüîõ çàðÿäîâèõ 
ñòàíàõ (íåéòðàëüíèé, îäíîêðàòíî àáî äâîêðàòíî 
çàðÿäæåíà), ðîçðàõîâàíî çàëåæíîñò³ êîíöåíòðà-
ö³é òî÷êîâèõ äåôåêò³â òà â³ëüíèõ íîñ³¿â çàðÿäó ó 
çàãàðòîâàíèõ êðèñòàëàõ PbTe â³ä òåõíîëîã³÷íèõ 
ïàðàìåòð³â äâîòåìïåðàòóðíîãî â³äïàëó — òåìïå-
ðàòóðè â³äïàëó Ò òà òèñêó ïàðè òåëóðó P

Te
. 

2. Âñòàíîâëåíî, ùî ó â³äïàëåíèõ òà çàãàð-
òîâàíèõ êðèñòàëàõ ç íàäëèøêîì ñâèíöþ äî-
ì³íóþ÷èìè äåôåêòàìè º äâîêðàòíî ³îí³çîâàí³ 
âàêàíñ³¿ òåëóðó ( 2

TeV  ), à íàäëèøêîì òåëóðó — 
îäíîêðàòíî ³îí³çîâàí³ âàêàíñ³¿ ñâèíöþ ( PbV  ). 

3. Òåîðåòè÷íî ðîçðàõîâàí³ êîíöåíòðàö³¿ 
â³ëüíèõ íîñ³¿â ñòðóìó ó êðèñòàëàõ PbTe çàäî-
â³ëüíî óçãîäæóþòüñÿ ç äàíèìè õîëë³âñüêèõ âè-
ì³ðþâàíü ó øèðîêîìó ³íòåðâàë³ òåõíîëîã³÷íèõ 
ïàðàìåòð³â, ùî ñâ³ä÷èòü ïðî àäåêâàòí³ñòü çà-
ïðîïîíîâàíî¿ ìîäåë³ òî÷êîâèõ äåôåêò³â. 
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