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Структурні дефекти кристалічних сполук впливають на працездатність 

приладів, виготовлених на основі таких матеріалів. Запропоновано мето-
дику розрахунку дислокаційної структури таких сполук з проміжними 

значеннями густин дислокацій (∼105–106
 см

−2). Показано вплив різного 

роду дефектів на формування дифузної та когерентної складових розподі-
лів інтенсивності розсіяння Х-променів. Розглянуто вірогідні дислока-
ційні реакції як на межах блоків, так і всередині кристалів. На основі кі-
нематичної теорії Кривоглаза з використанням методу Монте-Карло дос-
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ліджено можливу дислокаційну систему у вигляді набору повних 60°-
дислокацій та частинних дислокацій. 

Ключові слова: кристалічні сполуки, високороздільча Х-променева диф-
рактометрія, дефектна структура, метод Монте-Карло, криві гойдання, 

карти оберненого простору. 

Structural defects of crystalline compounds affect the performance of devic-
es based on such materials. A dislocation structure simulation method for 

crystalline compounds with intermediate values of dislocation densities is 

proposed (∼105–106
 cm

−2). The influence of various defects on shape of dif-
fuse and coherent components of intensity distributions of X-ray scattering 

is shown. Probable dislocation reactions are considered at block boundaries 

and inside of crystals. Possible dislocation system as the set of complete 60°-
dislocations and partial dislocations is investigated based on Krivoglaz kin-
ematic theory with use of Monte Carlo method. 

Key words: crystalline compounds, high-resolution X-ray diffractometry, de-
fect structure, Monte Carlo method, rocking curves, reciprocal space maps. 

(Отримано 16 червня 2021 р.) 
  

1. ВСТУП 

Кристалічні сполуки телуриду кадмію належать до кубічної синго-
нії з просторовою групою F3m та мають ґратницю типу сфалериту з 

параметром a = 6,481 Å і є полярними. Це означає, що ядра повних 

дислокацій можуть закінчуватися атомними площинами Cd або Te. 
Для даного типу ґратниці характерні високі концентрації різних 

типів дислокацій, а саме: повні дислокації, частинні дислокації 
(зокрема, α- та β-дислокації Шоклі та Франка), вершинні дислока-
ції, дислокації Ломера–Котрелла, гелікоїдальні дислокації, орієн-
таційні характеристики яких описують тетраедром Томсона [1, 2]. 
Дислокації, завдяки своїй специфічній природі, відіграють важли-
ву роль у реакції матеріалу на зовнішні напруги та впливають на 

електронні та механічні властивості пристроїв виготовлених на ос-
нові матеріалів, що їх містять [3, 4]. 
 Кристалічним сполукам телуриду кадмію притаманна складна 

дефектна структура, зокрема, малокутові границі, поліблочність та 

високі густини дислокацій. Для CdTe властиве також явище само-
компенсації, коли нейтралізується дія введених домішок донорного 

чи акцепторного типу утворенням власних дефектів з протилежною 

дією [5]. Окрім цього, власні дефекти, взаємодіючи з домішками, за 

певних умов, можуть утворювати різного типу електрично активні 
та неактивні комплекси. 
 Кутові розподіли інтенсивності Ih(ω) (криві гойдання) та 

Ih(ω, 2θ − ω) (карти оберненого простору), одержані з використан-
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ням методик Х-променевої дифрактометрії, дають можливість оці-
нити тип та концентрацію мікродефектів, інтегральні та локальні 
значення величин деформації, радіус згину атомних площин, гус-
тину дислокацій, а також симетрію полів утворених ними статич-
них спотворень [6–10]. Аналіз дифузної складової розподілів інтен-
сивності Ih(ω) та Ih(ω, 2θ − ω) дає можливість отримати інформацію 

про мікродефекти, тоді як інформація про лінійні дефекти (дисло-
кації) закладена в центральній частині розподілу Ih(ω) і визначаєть-
ся когерентною складовою розсіяння [11–13]. 
 Застосування дифрактометричних методів для визначення пара-
метрів структурних недосконалостей монокристалів в даній статті 
проілюстровано на прикладах напівпровідникових матеріалів. 
Проте, доцільність використання таких методів для вивчення ме-
талічних монокристалів з мікродефектами можливо навіть вища, 
ніж для напівпровідників. Це пов’язано з тим, що наближений опис 

ефектів, зокрема й динамічних, розсіяння випромінення в таких 

кристалічних сполуках може привести не тільки до кількісно, але і 
до якісно невірного опису дефектної структури. Так, наприклад, 

кінематична теорія розсіяння для монокристалів з дислокаціями 

передбачає повну відсутність когерентної складової інтенсивності. 
Разом з тим, у разі динамічного підходу врахування ефектів багато-
разовості розсіяння приводить до ефективного обрізання внеску 

віддалених дислокацій у характеристики розсіяння і, в результаті, 

навіть за достатньо високої концентрації дислокацій у кристалі 
зберігаються когерентні піки. 
 Гетероструктури виготовлені на основі оксидів металів (MoOx, 
TiOx тощо), нанесених на кристалічні сполуки телуриду кадмію, 
мають широке використання в різних галузях. Зокрема, виготов-
лені на основі телуриду кадмію детектори X- та γ-випромінення 

широко використовують у таких галузях, як: космічна промисло-
вість, медицина, системи безпеки тощо, завдяки великій ширині 
забороненої зони та високому атомному номеру Cd та Te [14–17]. 
 В роботі наведено результати досліджень можливої дислокацій-
ної системи в кристалічних сполуках телуриду кадмію, легованих 

хлором, за допомогою методів високороздільчої Х-променевої диф-
рактометрії та моделювання на основі кінематичної теорії Кривог-
лаза [18]. 

2. ЕКСПЕРИМЕНТАЛЬНІ ДОСЛІДЖЕННЯ 

Об’єктами досліджень є зразки з серії монокристалічних сполук 

(111) CdTe, фірми Acrorad Co., Ltd, вирощені методом Бріджмена з 

розмірами 5×5×0,5 мм3
 [19, 20]. Експериментальні дослідження 

проводили на дифрактометрі Panalytical Philips X’Pert PRO для 

CuKα1-випромінення. Розбіжність первинного пучка та кутове при-
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йняття кристала-аналізатора, який використовують перед детекто-
ром, — ∆αi, f ≈ 12′′. 
 Розподіли інтенсивності Ih(ω) та Ih(ω, 2θ − ω) на рис. 1, 2 одержані 
у симетричній та асиметричній схемах дифракції. Розвинена дефе-
ктна структура характеризується наявністю на картах оберненого 

простору (КОП) сильного дифузного фону та розмиття областей ко-
герентного розсіяння на кривих гойдання (КГ) (рис. 2). 
 Структурну досконалість досліджуваних зразків оцінювали за 

значеннями повної ширини на половині висоти піка W, максима-
льної інтенсивності 

max,hI  інтегральної інтенсивності S, формою са-
мого піка області когерентного розсіяння, а також аналізом дифуз-
ної складової (рис. 1, 2). Відповідність між експериментальними та 

теоретичними значеннями W КГ є одними із критеріїв оцінки сту-
пеню структурної досконалості кристалів. Із аналізу КОП найбільш 

досконалим із даної серії є зразок № 1, оскільки центральна область 

характеризується найменшим значенням W вздовж напрямків QX 

та QZ. Наявність додаткових піків на КГ (рис. 2) вказує на полібло-

 

 

Рис. 1. Експериментальні розподіли Ih(ω, 2θ − ω); зразки № 3 (а, в) та № 4 

(б, г), відбивання (333) (а, б) та (331) (в, г), CuKα1-випромінення. 

Fig. 1. Experimental distribution Ih(ω, 2θ − ω); samples No. 3 (а, в) and No. 4 

(б, г), reflexes (333) (а, б) and (331) (в, г), radiation CuKα1. 
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чну структуру зразків, а їх інтенсивність та відстань між ними — на 

розмір та кутову розорієнтацію, відповідно. 
 Зазвичай, значні зміни у формі КГ, які часто спостерігаються, 

інтерпретують у рамках так званої феноменологічної моделі «бло-
ків» та «спотворень» ґратниці [21]. Проте такий підхід є в значній 

 

 

Рис. 2. Експериментальні розподіли Ih(ω); зразки № 1 та № 3 відбивання 

(111) (а); зразки № 2 та № 4 відбивання (333) (б), CuKα1-випромінення. 

Fig. 2. Experimental distribution Ih(ω) samples No. 1 and No. 3 reflex (111) 

(а); samples No. 2 and No. 4 reflex (333) (б), radiation CuKα1. 
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мірі формальним. 
 Відомо, що внесок в зміну форми та W кривої гойдання вносять: 
структурні недосконалостi кристала, ширина кутового інтервалу 

відбивання монохроматора та зразка, геометричні фактори [22]. 
Виділення внеску кожної складової у зміну форми КГ можна про-
водити різними способами. Для прикладу, якщо форму КГ опису-
ють гауссовим розподiлом, то частку дефектної складової, яка за-
лежна від густини дислокацiй та дефектiв пакування WG, визнача-
ють із співвідношення: 

 2 2
exp G teor ,W W W= +  (1) 

де teor 2 / sin2 ,hW C= χ θ , χh — Фур’є-компонента поляризовності 
кристалу, C — фактор поляризовності. Зокрема, для симетричного 

(333) рефлексу Wteor = 4′′, а асиметричного (331) — Wteor = 6′′. 
 Із співвідношення (1) одержуємо кількісну оцінку фізичного збі-
льшення W КГ внаслідок інтегрального впливу різного типу дефек-
тів у кристалі. У випадку хаотичного розподілу дислокацій, який 

зустрічається в реальних кристалах, середню густину дислокацій 

можна оцінити [23]: 

 
2
G

G 2
,

9

W
N =

b
 (2) 

де b — вектор Бюргерса характерних дислокацій. 
 Якщо кристал, складається з блоків, розділених малокутовими 

границями, утворених однією системою дислокацій, то за кутом ро-
зорiєнтацiї між двома блоками ∆θ можна оцінити значення густини 

дислокацій NL у напрямку, перпендикулярному лініям дислокацій 

[24]: 

 L ,
3

N
T

∆θ
=

b
 (3) 

де T — середній розмір блоку, b — вектор Бюргерса типових для 

кристалу дислокацій. 
 Для всіх зразків у таблиці 1 наведено оцінки NG. Оскільки, для 

зразків № 2 та № 3 на розподілах Ih(ω) на рис. 2 проявляється хара-
ктерна фрагментарна структура (поліблочна), то значення NG ви-
значалось для найбільш досконалого фрагменту. Крім того, для 

зразків № 2, № 3 та № 4 також враховано можливі густини дисло-
кації NL, які знаходяться на межах блоків (табл. 1). 
 Водночас, на рисунку 3 наведено також можливі густини гвинто-
вих дислокацій NS, які оцінені за допомогою побудови Вільямсона–
Холла за значенням кута нахилу мозаїчних блоків α [25, 26]: 
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2

S 2
.

4,35
N

α
=

b
 (4) 

 Одержані у табл. 1 значення NG та NS підтверджують, що най-
більш досконалим є зразок № 1, найменш — № 2, а № 3 та № 4 за-
ймають проміжне положення. Для них характерна складна фраг-
ментарна (поліблочна) структура та значні густини дислокацій. 

ТАБЛИЦЯ 1. Експериментальні густини дислокацій NG, NL та розрахова-
ні NF, NM. 

TABLE 1. Experimental densities dislocation NG, NL and calculated NF, NM. 

№ зразка Рефлекс NG, 105⋅см−2 NL, 106⋅см−2 NF, 105⋅см−2 NM, 105⋅см−2 

1 
2 
3 
4 

333 

3,4 
5,8 
6,3 
2,9 

– 
5,12 
4,5 
2,1 

2,4 
8,2 
7,3 
1,8 

7,2 
9,3 
8,4 
7,8 

1 
2 
3 
4 

331 

1,3 
13,1 
10,3 
1,3 

– 
5,58 
4,72 
1,3 

2,8 
12,3 
11,1 
2,2 

7,3 
9,6 
8,6 
7,9 

 

Рис. 3. Побудова Вільямсона–Холла для серії симетричних (hhh) рефлек-
сів та оцінки NS для зразків №№ 1–4. 

Fig. 3. Williamson–Hall plot for a series of symmetric (hhh) reflexes and 

evaluation of NS in samples No. 1–No. 4. 
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 Загалом, кристали телуриду кадмію, крім дислокацій, характе-
ризується наявністю цілого спектру мікродефектів, включень ін-
шої фази, порушень стехіометрії тощо. Про такі дефекти, як прави-
ло, свідчить асиметрія у формі кривих гойдання, а саме їх хвостів. 
У цьому випадку аналіз дифузної складової розсіяння дозволяє оці-
нити розміри та концентрацію дефектів [27]. 
 Водночас, мало інтерес дослідити саме вплив дислокаційної сис-
теми на збільшення значень W та прояву Х-променевих ефектів ро-
зсіяння у формі КОП та КГ на основі теоретичних представлень, ро-
звинутих у роботах [28, 29]. 
 Зазначимо, що для CdTe орієнтаційні характеристики векторів Бю-
ргерса дислокацій у відповідних площинах {111} описують тетраедром 

Томсона [30–32]. На рисунку 4 відображена ймовірна дисоціація пов-
них 60°-дислокацій CD та DB на частинні з векторами Бюргерса: кра-
йові дислокації Франка — bФ = [111]a/3, гвинтові дислокації Шоклі — 

bШ = [112]a/6, вершинні крайові дислокації —  =  101 6В ab  та дис-
локаційні бар’єри Ломера–Котрела, які складаються з однієї вершин-
ної та двох дислокацій Шоклі. Зокрема, на рис. 4, б: 

 [011] [112] [121],
2 6 6

a a a
= → +  (5) 

 [011] [110] [121] [121] [101],
2 2 6 6 6

a a a a a
+ → + +  (6) 

 [011] [011] [112] [112] [001].
2 2 6 6 3

a a a a a
+ → + +  (7) 

 В ГЦК-структурі існує лише чотири типи дислокацій, які мо-
жуть відреагувати на межу блока. Їх можна описати використову-
ючи тетраедр Тамсона (рис. 4, a). Відмітимо також, що межі блоків 

є площинами ковзання типу {111},{111},{111},{111}.  Перед тим як 

дислокація відреагує на межу блока, їй необхідно «просковзнути» 

по одній з цих площин. Коли дислокація досягає межі блока, лінія 

дислокації повинна бути паралельна лінії перетину площини ков-
зання та межі блока. На рисунку 4, б представлено розгортку тетра-
едра Томсона для більшої наочності дислокаційних реакцій (5)–
(11). Припустимо, що дислокація ковзає по площині {111},  тоді 

площина межі блока та лінія дислокації будуть паралельними, ко-
ли дислокація досягне межі. 
 Отож з рисунку 4 можна зробити висновок, що ця дислокація 

може бути однією з чотирьох можливих типів: 30° часткова дисло-
кація Шоклі, тобто вектор Бюргерса знаходиться під кутом 30° до 

лінії дислокації; 90° часткова дислокація Шоклі; гвинтова дисло-
кація з вектором Бюргерса, паралельним лінії дислокації; 60°-
дислокація: 
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 B B ,α → δ + δα  (8) 

 B B ,δα → δ + α  (9) 

 D A ,α → δ  (10) 

 BD BC CD.→ +  (11) 

 Відомо, що вакансії можуть утворювати диск, плоскі поверхні 
якого є площини {111}. Якщо диск захлопується із зміщенням пло-
ских поверхонь у перпендикулярному до поверхні, то утворюється 

дислокаційна петля типу Франка, яка обмежує дефект упакування 

типу випадання [23]. 

3. ТЕОРЕТИЧНІ СПІВВІДНОШЕННЯ 

Для розрахунку КОП можуть бути використані різні підходи кіне-
матичної (теорія Кривоглаза [34]) та динамічної теорії дифракції 
[35–37]. У наближенні кінематичної теорії, відбита інтенсивність 

від кристалу, пропорційна густині дислокацій ρ, тобто [38]: 

 

Рис. 4. Схема розміщення двох систем дислокацій: тетраедр Томсона (а), 
дисоціація повних дислокацій CD та DB на частинні дислокації Шоклі — 

Dα і αC та вершинну BC, і CD на дислокації Франка Dδ і Шоклі δC (б) [33]. 

Fig. 4. Schematic layout of two dislocation systems: Thomson tetrahedron (а), 
dissociation of complete dislocations CD and DB on partial Shockley disloca-
tions Dα and αC, vertex dislocation BC, and CD on Frank Dδ and Shockley δC 

dislocations (б) [33]. 
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= ρ −∑ ∫ ∫ Qu  (12) 

 У рамках даної теорії [39], скориставшись методом Монте-Карло, 

на основі співвідношень (12) можна обчислити інтенсивність розсі-
яного випромінення КОП у випадку наявності можливої дислока-
ційної системи у кристалах телуриду кадмію. 

4. РЕЗУЛЬТАТИ МОДЕЛЮВАННЯ 

Моделювання КОП (рис. 5) проводилось з використанням співвід-
ношення (12) кінематичної теорії Кривоглаза [33], яка добре описує 

когерентне та дифузне розсіяння Х-променів у кристалах, що міс-
тять високі концентрації дислокацій. Оскільки, густина дислока-
цій у кристалах доволі висока (∼ 105–106

 см
−2), то для розрахунку 

КОП (рис. 5) використано метод Монте-Карло з врахуванням релак-
сації поверхневих напружень [40–42]. 
 Для визначення дислокаційного впливу на формування КОП ви-
брано модельні системи із двох наборів дислокацій: а) повних 60°-
дислокацій з векторами Бюргерса =1 [110] 2ab  та =2 [011] 2,ab  

лінії яких знаходяться у {111}  та {111}  площинах; б) частинних 

дислокацій Франка =Ф [111] 3,ab  лінії яких орієнтовані у напря-
мках 011]<  та [101 >  (рис. 4, б). Такі дислокації, також можуть 

знаходитись у малокутових межах між блоками [43]. 
 Розрахунки проводили до збігання W експериментальних та тео-
ретично розрахованих КОП вздовж напрямків QX та QZ для симет-
ричних і асиметричних рефлексів (рис. 5). Визначені у процесі мо-
делювання густини повних NM та частинних NF дислокацій для 

двох модельних систем відрізняються (табл. 1). Це може бути зумо-
влено вибором геометрії дислокаційних систем і, очевидно, різним 

впливом гвинтових та крайових компонент повних та частинних 

дислокацій, а також тим, що частково було враховано вплив дисло-
кацій, які знаходяться на межах блоків.  
 Для першої моделі розраховані значення NM переважають експе-
риментальні. Напевно, у випадку симетричних дифракцій у фор-
мування КОП вносять вклад як гвинтові компоненти 60°-
дислокацій (зокрема, частинні дислокації Шоклі — bШ = [112]a/6), 

так і крайові компоненти (дислокації Франка), компоненти векто-
рів Бюргерса яких паралельні вектору дифракції g. Для асиметри-
чної (331) дифракції вклад у формування КОП можуть вносити та-
кож і вершинні крайові дислокації. 
 Найкращу відповідність розрахованих значень NF з експеримента-
льними дає модельне представлення із двох наборів частинних крайо-
вих дислокацій Франка (табл. 1). Зауважимо, що такого типу дефекти 



 ВИСОКОРОЗДІЛЬЧА Х-ПРОМЕНЕВА ДИФРАКТОМЕТРІЯ 1299 

є характерними для кристалічних сполук телуриду кадмію [44]. 
 Водночас, для більш повного збігу експериментальних та теоре-
тичних КОП, а саме областей дифузного розсіяння, потрібно врахо-
вувати не тільки можливі динамічні процеси розсіяння Х-проме-
нів, а також більш складну, характерну для телуриду кадмію дефе-
ктну структуру. 

5. ВИСНОВКИ 

1. Запропоновано методику розрахунку дислокаційної структури 

кристалічних сполук з проміжними значеннями густин дислокацій 

(∼105–106
 см

−2). Експериментально та теоретично досліджена мож-
лива дислокаційна структура кристалічних сполук та проаналізо-
вано її вплив на формування КОП. 
2. Наведено оцінки густин дислокацій NG та NL (табл. 1), одержані 
із аналізу значень W експериментальних кривих гойдання, а також 

NS (рис. 3) з побудов Вільямсона–Холла за кутом нахилу мозаїчних 

 

 

Рис. 5. Розраховані розподіли Ih(ω, 2θ − ω); зразки № 3 (а, в) та № 4 (б, г), 

відбивання (333) (а, б) та (331) (в, г), CuKα1-випромінення. 

Fig. 5. Simulated Ih(ω, 2θ − ω); samples No. 3 (а, в) and No. 4 (б, г), reflexes 

(333) (а, б) and (331) (в, г), radiation CuKα1. 
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блоків α. Для найбільш досконалого кристалу густина дислокацій 

знаходиться в межах 105
 см

−2. Для інших характерна складна полі-
блочна структура та значні густини дислокацій ∼106

 см
−2. 

3. На основі кінематичної теорії Кривоглаза та використанні методу 

Монте-Карло досліджено модельні системи із двох наборів дисло-
кацій: 60°-дислокацій з векторами Бюргерса =1 [110] 2ab  та 

=2 [011] 2,ab  лінії яких знаходяться у {111}  та {111}  площинах; 
частинних дислокацій Франка =Ф [111] 3,ab  лінії яких орієнтова-
ні у напрямках 011]<  та [101 .>  Визначено найбільш оптимальну 

дислокаційну модель, у якій спостерігається кореляція між експе-
риментальними та теоретично розрахованими КОП. 
4. Визначені у процесі моделювання густини дислокацій відрізня-
ються. Це зумовлено вибором геометрії дислокаційних систем і, 

очевидно, різним впливом частинних гвинтових і крайових компо-
нент дислокацій. Найкращу відповідність розрахованих густин 

дислокацій з експериментальними дає модельне представлення із 

двох наборів частинних крайових дислокацій Франка. 
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