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Спинодальный распад пленок ZnCdO и BeZnO.
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Полупроводниковые материалы, содержащие кислород в анионной подрешетке, привлекают в последнее время все больше внимания в связи с широкими перспективами их применения в современных опто- и микроэлектронике (см., например, [1]). Однако специфические свойства и тенденция к распаду на фазы (флуктуация состава, а также сосуществование нескольких кристаллических фаз в выращенных пленках и слоях) приводит к ряду проблем с воспроизводимым и стабильным ростом материалов на основе ZnCdO, BeZnO и др. (см., например, [2]). Это, в свою очередь, приводит к сложностям практического применения такого рода материалов. Одновременно с этим, в литературе наблюдается существенный недостаток как экспериментальной, так и теоретической информации о структурных, термодинамических, люминесцентных и многих других их свойствах.

В данной работе представлены результаты исследования структурных (межатомные расстояния) и термодинамических свойств (энергия смешения, параметр взаимодействия и фазовые диаграммы температура-состав как функции состава соединения) эпитаксиальных пленок ZnCdO и BeZnO, полученные на основе атомистического численного моделирования и статистической модели [3], развитых на случаи наличия свободных поверхностей (случай не объемного материала) и II-VI соединений. Было обнаружено, что параметр взаимодействия является функцией состава и эта зависимость может быть описана аналитической аппроксимацией. Полученная аппроксимация параметра взаимодействия и конфигурационная дисперсия энергии смешения были учтены при вычислении фазовых диаграмм температура-состав в рамках статистической модели, разработанной ранее [3]. К примеру, кривые бинодали и спинодали, полученные в рамках статистической модели для ZnxCd1-xO с решеткой вюрцита показывают несимметричность относительно состава x=0.5, а критическая температура Tc составила примерно 980K при x=0.57. Для сравнения фазовые диаграммы также были вычислены в рамках модели регулярных растворов. 
Было проведено сравнение полученных результатов с имеющимися в литературе данными экспериментов, показавшее хорошее согласие между ними. 
Работа была выполнена при частичной финансовой поддержке РФФИ в рамках проекта №14-08-31581. 
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