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CdZnTe晶体(1 1 1)面摇摆曲线不唯一现象研究*

曾冬梅+ 王 涛 李 强 查钢强 介万奇
(蓑魏工鲎丈学糖糕学浣，嚣安710072)

摘要：CdZnTe晶体通常利用其(333)晶丽的x射线衍射摇摆曲线来检测(111)晶面的结晶质量．本文根据

CdZnTe螽体(333)嚣摇摆韭线实验结果，罄次提出T CdZnTe晶体摇摆盐线鹣不唯一瑗象．摇摆蓝线瓣这转不瞧

一琨象是样品绕(111)面法线方囱旋转3604过程中，晶捧的(333)露和(333)瑟在同一衍射几何审都发生了布拉格

衍射，优化扫描后彳爵出两个摇摆曲线．分析了CdZnTe晶体(333)蕊和(333)麟对x射线散射能力，得出CdZnTe

晶体(333)面的衍射强度小于(琴33)面的衍射强度，所以在同等实验条件下，对网一CdZnTe晶片(333)瓣的摇摆曲

线戆媛度毙(333)瑟搀摆鏊线瓣强度僬．
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1 前言

CdZnTe晶片晶体结构的完整性通常是用X

射线衍射(X．ray diffraction，XRD)法来检查熬Ⅱ]。

高分辨X射线摇摆曲线可获取衍射峰的准确峰位、

峰宽和精细结构，为晶片质量检测提供了重要信

息[2]，CdZnTe最体X射线衍射摇摆曲线包括晶俸

结构的完整性、表面损伤程度、晶片的韬偏角、晶片

残余应力等方面的信息．对于CdZnTe晶体而言，

一般利用其(333)晶筒的x射线衍射摇摆鳆线来检

淄(III)燕面的结鑫质量雒]。

X射线衍射摇摆曲线是将探测器固定在被测

晶面衍射角2艮处，转动样品改变入射角艮，使之在

半衔蓦季受艮附近摆凌，获取衡射峰[3】。势了全面7

解晶体结构信息，在对CdZnTe晶体(333)面进行

摇摆曲线实验肘，样品绕(111)面法线方向旋转

360。过程皆，X豺线探测器在360。范匿瘛接收到了

两条衍射峰，分别对出现的两条衍射峰进行摇摆曲

线的优化扫描，可以得出两个摇摆随线，这两条摇摆

髓线的衍射峰位、半蜂宽及衙隽重峰强度都不一样．秀

了弄清楚这是否是蘅遍现象，我们对太慧CdZnTe

晶片都作了同样的X射线衍射实验，结果发现所有

试样在法线方向旋转360。都讶得出两条不同的摇

摆睦线，我们称这；盼现象隽摇摆蓝线的不唯一现象。

这个现象到目前为止尚未引起人们的重视，X射线

衍射仪的操作人员通常是随机的任选一条衍射峰进

*国家自然科学基金资助项目(批准号：50336040)

t通信作者．Emafl：zengdongmeil010@tom．corn

2006．12．15收到

行优化，得出其摇摆曲线来评定晶体的结晶质量，显

然这耪评定品俸质量黪穷法并不会理。本文羧

CdZnTe晶体(111)面的摇摆曲线为例，研究了

CdZnTe样品绕(111)面法线方向旋转360。时，出现

的两个摇摆逮线，分析了(111)面摇摆蘸线的这种不

难一现象的成因，并通过对CdZnTe晶体不同晶面

结构因子的分析来区分两条摇摆曲线．

2实验与结果

实验所用的X射线衍射仪是PANalytical高分

辨衍射蔹，所耀试样是攀奁布里奇曼法裁备的

CdZnTe晶体．晶片沿(111)面定向切割后，并用氧

化镁进行机械抛光．在室溆下，用2％的溴甲醇溶液

对基片进行4min的讫学搬光。X慰线摇摆麓线酶

测量条件为：Cu靶(入=0．15406nm)，靶压和管电流

分别为40kV和25mA．

将CdZnTe燕冀固定在旋转试榉台上，旋转试

样台的旋转轴和x射线源、探测器的关系如图l所

示．≯轴、口轴和甜轴分别是旋转试样台在三维空间

孛的三个旋转袖，蠢衍射晶蘑的法线方窝是嚣鞠。采

用埘／2移手动扫描模式，具体步骤如下．

首先将探测器固定在被测晶片(333)面的理论

衍射熊2岛(2兔=76。4。)处，在甜扫描方向转动试样

(鲫摆动范围一般为5。)，然后对试样进行拳扫獾，为

了全丽的了解晶体结构信息，采用的扫描范围是

360。的连续扫攒，结果在360。范围内出现了两条衔
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图1旋转试样台的各旋转轴与X射线源、探测器的位置关系

Fig．1 Relationship among the specimen rotation ax·

es，the source and detector positions

射峰，扫描结果如图2所示．可以看到，在≯=0．48。

和庐=162．86。位置处，出现了衍射峰，说明在这两个

方位上的晶面都满足布拉格衍射方程，发生了衍射．

接着我们对这两条衍射峰分别再在缈方向上进行

优化，得出这两个衍射峰的摇摆瞳线，结果如图3所

示．其中曲线a是庐=162．86。时得到的摇摆曲线，

曲线b是j5=0．48。时的摇摆曲线，可以看到这两个

摇摆曲线的精确衍射峰位(叫值)并不重合，且摇摆

j

≤
蚤
‘磊
a

旦
二

图2 CZT晶片(333)面360‘的≯扫描

Fig．2簪scan for diffraction plane(333)of CZT

图3 CdznTe晶片不同≠位置的摇摆曲线

Fig．3 Rocking curve of the different≯positions of

CdZnTe wafer

血线a的衍射强度远大于摇摆曲线b的衍射强度．

表1列出了CdZnTe晶片绕(111)面法线方向

旋转360。出现的两个摇摆曲线的结果．从表1可看

出，摇摆曲线a，即在位置乒=162．86。处的衍射晶面

-与试样表面的偏角(9=一1．01。)大于摇摆曲线b

在庐=0．48。位置处偏角(缈=0．11。)．然而，这两个

位置处摇摆曲线的FWHM值差异却不大，曲线a

的FWHM=90，，，曲线b的FWHM=92．52"． ·

表1 CdZnTe晶片绕(111)面法线方向旋转360。出现的两个

摇摆曲线的结果

Table 1 Data for X·ray rocking curves of planes

，(111)in CdZnTe wafer

3结果分析与讨论

CdZnTe晶体试样表面的晶面指数是(111)面，

通常是用(333)面摇摆曲线的半峰宽的值来评定晶

体结晶质量的．根据晶面夹角公式哺]：cosa：些竺些堡垒些(1)=————=兰=兰===÷—兰===圭三兰=== L 1)

~／|}l；+k；+z；~／．1l；+k；+z；

可知，(111)面与(333)面的夹角是0。，(111)面与

(333)面的夹角是180。，即(333)面和(333)面是与

(111)面平行的两个晶面，(111)面位于(333)面和

(j虿i)面之间．因此我们对CdZnTe样品做X射线

摇摆曲线实验时，进行0。到360。的拳扫描，(333)面

和(333)面都可以满足布拉格衍射．从图2可以看

到，出现两条衍射峰，这两条衍射峰与(333)面和

(⋯333)面是一一对应的．理想晶体的(333)面与
(⋯333)面是成原点对称的两个晶面，理论上两个晶
面法线方向夹角应是180。，即CdZnTe晶体经过0。

到360。的扫描后出现的两条衍射峰的间距应是

180。，然而实际晶体并不是理想晶体，由于存在晶体

取向、晶体形状、晶体结构、倒易空间衍射几何和测

试设备等诸多因素的影响，使得CdZnTe晶体经过

0。到3609的庐扫描后出现的两条衍射峰的间距不是

180。．

由于Cdl一。Zn，Te晶体的(111)面是极性面，规

定Zn，Cd原子层为(111)面，Te原子层为(111)

面[5]．CdZnTe晶体的(111)面和(111)面的物理化

学性质有所不同．对于x=0．04的Cd。一；Zn。Te而

言，由于Zn含量很少，所以它的很多物理化学性质

可以参考CdTe来确定．下面具体分析CdTe晶体
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(333)面和(333)面对x射线散射能力．

CdTe晶体(333)面是一层Cd原子，JV个相干

散射的Cd原子排成一列，当一束入射X射线照射

到此原子层中的各个Cd原子上时，每个Cd原子都

将散射X射线，将此原子层中所有原子求和，可得

到Cd原子层的散射线公式：

Ecd=∑E。。=E。expI 2hi(争一下t)I×
● m L 、n ‘，．J

亿∑expI一2nf×丛』车型l(2’i L A =J

式中 ，ca为Cd原子散射因数；m和盯是X射线的

入射电子波矢和散射电子波矢；R。是原点到探测器

的距离；A为波长[6]．经过分析计算可得出Cd原子

层散射线强度与Cd原子散射因数存在如下关系：

Icd。C Ecd
2

OC佑 (3)

CdTe晶体(333)面是一层Te原子，N个相干

散射的Te原子排成一列，当一束入射X射线照射

到此原子层中的各个Te原子上时，每个Te原子都

将散射x射线，同理可得到Te原子层散射线强度

与Te原子散射因数存在如下关系：

ITo。C ET。l 2。C厅。 (4)

比较(3)和(4)式可得，Cd原子层对x射线的

散射能力完全不同于Te原子层对X射线的散射能

力，也就是说CdTe晶体(333)面对x射线的衍射

强度不同于CdTe晶体(333)面对X射线的衍射强

度．从原子的散射因数数据表中查得：(333)面Cd

原子散射因数向=27．5，Te原子散射因数厂Tc=
30．3[7]，得出CdTe晶体(333)面的衍射强度小于

(333)面的衍射强度．

考虑到CdZnTe晶体的结构性质可参考CdTe

晶体的结构性质，即CdZnTe晶体(333)面的衍射

强度小于(333)面的衍射强度，从而判定图3中曲

线a(即≯=162．86。位置处的衍射峰)为(333)面的

摇摆曲线，而曲线b(即庐=0．48。位置处衍射峰)是

(333)面的摇摆曲线．然而，从图2可看到，拳=

162．86。处的衍射峰强度明显小于，I=0．48。处的衍

射峰强度．分别优化这两处的衍射峰，得出表1的方

位角结果，可知j5=162．86。处的衍射晶面由于和晶

片表面的偏角很大，致使在相同平面伪参与衍射的

晶胞数较少，使得此位置处的衍射峰强度小于≠=

0．48。处的衍射峰强度，这并不与(333)面摇摆曲线

强度小于(⋯333)面摇摆曲线强度这个结论相违背．

4 结论

首次发现CdZnTe样品绕(111)面法线方向旋

转360 4过程中，出现了两个摇摆曲线．分析认为，出

现摇摆曲线不唯一现象是由于晶体的(333)面和

(333)面在同一衍射几何中都发生了布拉格衍射，

经过优化扫描后都可得到摇摆曲线．通过分析

CdZnTe晶体Cd原子层和Te原子层对X射线散

射能力，得出CdZnTe晶体(333)面的衍射强度小

于(333)面的衍射强度，所以在同等实验条件下，对

同一CdZnTe晶片(333)面的摇摆曲线的强度比

(333)面摇摆曲线的强度低．
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Nounique Phenomenon of Rocking Curve on(1 1 1)Surfaces

of CdZnTe Wafers。

Zeng Dongmei’，Wang Tao，Li Qiang，Zha Gangqiang，and Jie Wanqi

(School of Materials Scie，lce and Engineering，Northwest Polytechnical University，Xi
7

an 710072，China)

Abstract：The nounique phenomenon of rocking curve on the(11．1)surfaces of CdZnTe wafers was first discovered in X．ray

diffraction measurement．The reason of the nounique phenomenon of rocking curve came into being was that both(333)

plane and(333)plane meet the Bragg diffraction．Two diffraction peaks were recorded in X．ray diffraction measurement in

the course of 360’of rotation about phi axis．By optimizing each diffraction peak，we obtained two rocking curves．One rock．

ing curve is from the(333)plane，and the other is from the(3 33)p ． ),laneAfter analyzing the scattered capacity of(333

plane and(333)planes to X·ray，we concluded that the diffraction intensity of the(333)plane iS smaller than that of the

(333)plane，and the intensity of the rocking curve on(333)plane is also smaller than that of the(333)plane．

Key words：CdZnTe；nounique phenomenon；rocking curve；structure factor

PACC：6110D；7280E；8170J

Article ID：0253-4177(2007)SO．0080—04

*Project supported by the National Natural Science Foundation of China(No．50336040)

tCorresponding author．Email．．zengdongmeilolo@tom．com

Received 15 December 2006 @2007 Chinese Institute of Electronics




