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摘要　本文模拟计算了 CdT e 中 T e 沉淀相对红外光的散射吸收作用及其对入射光能量和 T e

沉淀相尺寸的依赖关系, 根据光透射比分别处理了CdT e 的吸收和 T e 沉淀相的散射吸收消光

作用. 结合光致发光和电学特性的研究, 讨论了Cd 气氛中的退火对CdT e 晶体的红外消光特性

的影响.
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1　引言

在用作红外材料CdZnH gT e 和CdH gT e 外延生长的衬底或缓冲层以及红外探测器的

窗口时, 要求CdT e 单晶对所研究区域的红外光有较高的且随能量变化平稳的透射比. n 型

CdT e 晶体中自由载流子的吸收和 p 型材料中价带内各种跃迁过程对红外透过特性的影响

已广泛报道过. 但是目前对CdT e 晶体中红外消光特性的理解还没有定论[ 1, 2 ] , 尤其是从熔

体中生长的CdT e 晶体中常常存在相当数量的 T e 析出物和沉淀相[ 3 ] , 而有关其对红外光的

消光特性的研究报道却很少, 在以往的研究中常被忽略.

使用高纯的CdT e 晶体, 利用在 Cd 气氛中的退火实验, 结合光致发光和电学特性的研

究, 本文探讨了CdT e 中红外消光的几种起因. 同时, 还模拟计算了 T e 沉淀相的红外消光作

用, 根据透射比分别研究了CdT e 的吸收消光和 T e 沉淀相的散射吸收消光.

2　CdTe 中的红外消光及 Te 沉淀相消光的计算

假定: (1) 平面光波从非吸收性介质 (如空气或真空) 垂直入射到所研究的介质, (2) K
2

ν n
2, 即介质材料的消光系数远小于折射率, (3) 样品材料的厚度远大于光波长, 那么, 半导

体材料的透射比可用下面的简化式来表示[ 4 ]:

T = { (1 - R ) 2exp (- (Α+ Ρ) d ) }ö{1 - R 2exp (- 2 (Α+ Ρ) d ) } (1)

R = { (n - 1) 2 + K 2}ö{ (n + 1) 2 + K 2} (2)



这里　T 是红外光透射比; R 为反射率; n 为折射率; d 为样品材料厚度; Α为介质材料吸收

系数; Ρ为介质中缺陷散射吸收系数; K = (Ρ+ Α) Κö4Π是消光系数. 而对高纯半导体材料, 当

K 远远小于 n 时, (2)式又可以简化为:

R = (n - 1) 2ö(n + 1) 2 (3)

　　消光系数 K 可以根据 (1)和 (2)式从实验获得的光透射比推算得到, 很多研究工作报道

过CdT e 的红外吸收系数与能量有如下关系[ 6, 7 ]

Α∝ (1öhΜ) m (4)

m 在 213～ 315 之间, 取决于入射光波能量和各种吸收机制. 但是这些工作都忽略了晶体中

缺陷的消光作用, 很少分别研究处理 Α和 Ρ对 K 的贡献. 在CdT e 晶体中, Ρ主要来自 T e 沉

淀相的散射吸收. 为此, 我们首先对 T e 沉淀相对红外光的散射吸收进行了模拟计算. 模型

基于: (1) T e 沉淀相是各向同性的球体, (2)CdT e 介质是非吸收性的, (3)在所研究的波段内

CdT e 的折射率为常数. T e 沉淀相对光波的散射和吸收分别由 T e 折射率的实部和虚部决

定[ 8 ].

如果设定N 为 T e 沉淀相的密度, Q abs (hΜ) 和Q sca (hΜ) 分别为 T e 沉淀相对入射光波的

吸收和散射截面, 则有[ 9 ]:

Ρ(hΜ) = N (Q abs + Q sca) (5)

我们选取 T e 沉淀相理想球的半径为 50～ 1000nm. 本计算采用了文献[ 9 ]所提供的适用于

图 1　T e 沉淀相的散射截面与

入射光能量关系的计算结果

小颗粒散射吸收特性的程序.

图 1 所示的是对不同尺寸的 T e 球体, 散

射截面随入射光能量的变化的计算结果. 同时

还比较了只考虑 T e 沉淀相对红外光散射的

情况, 从而可以更清楚地反映吸收和散射两部

分的贡献. 随着入射光波能量的增加, 消光截

面显著增大, 然后趋于饱和. T e 沉淀相的尺寸

越大, 这种变化趋势越迅速. 另外, 消光截面随

沉淀相尺寸的增加也迅速增大, 并且明显地看

出, 这一增大趋势主要归因于散射能力的迅速

增强.

对较通常的情况有关系式:

(Q abs + Q sca)∝ (hΜ) n (6)

n 在 018～ 215 之间. 这样, 在入射光能量小于

011eV 时, 与CdT e 的吸收相比, T e 沉淀相的

消光作用可以忽略不计. 反之, 对于能量较高

的入射光波, 后者又远远地强于前者, 成为

CdT e 晶体红外消光的主要因素. 这样, 在入

射光能量较高和较低的区域, 可以分别忽略CdT e 的吸收和 T e 沉淀相的散射吸收而从 (1)

式由透射比推算得到 Ρ和 Α. 另外, 我们还可以推断, Cd 沉淀相将有更强的红外消光作用, 尤

其是在较长的波长区域, 因为金属性Cd 呈现较强的自由载流子 (等离子体)吸收.
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3　实验方法

CdT e 晶体是以高纯Cd 和 T e 为原料 (优于 6N )用布里奇曼法制备的[ 10 ]. 晶体被解理成

7×7×2mm 3 的样品, 然后在 700℃、Cd 气氛中退火 70h. Cd 源的温度 T Cd在 452～ 667℃间

图 2　Cd 气氛中的退火实验

选取 (对应蒸汽压力为 611×102～ 217

×104Pa) , Cd 气压过高过低都会损坏

样品. 实验如图 2 所示. 退火实验最后

淬冷停止. 退火后的样品用A l2O 3 抛光

粉研磨成厚度为 117mm 左右, 然后用

2% 的溴甲醇溶液化学抛光数十秒钟.

红外透射比测试是在室温的 FT 2IR 光

谱仪上, 使用D T GS 探测器进行的. 电

学特性参数是通过V an de Pauw 法霍

耳测试得到的. 在形成欧姆电极之前,

样品表面用 10m l HNO 3∶20m l H 2O ∶

5g K 2C r2O 7 溶液腐蚀. 对 n2型材料是

将 In 粒超声焊接到样品上, 而 p 2型材料的欧姆接触是把A uC l3 溶液点滴到样品上. 为获得

良好的欧姆接触, 电极的制作应在样品表面腐蚀后立即进行. 测试磁场强度 0158T , 根据样

品电阻率的不同, 电流在 013～ 3mA 之间选择. 光致发光是用氩离子激光器的 51415nm 线

激发在 412K 下进行的[ 10 ].

4　结果与讨论

图 3 是不同Cd 气氛压力下退火样品的红外光透射比. 其中, Cd 源温度为 510℃ (对应

蒸汽压力为 212×104Pa) 的样品, 其透射比最高. 而在相对较高的 670℃和较低的 480℃ (对

应的Cd 蒸汽压分别为 217×104 和 112×104Pa) 退火的样品, 透射比较低. 这说明随 Cd 气

氛压力的变化, 透射比有一极大值, 在这一位置附近, CdT e 样品的红外消光作用最弱. 从融

体中制备的原生 CdT e 晶体中常含有一定量的受主性的 Cd 空位 (V Cd) 及各种复合体V Cd2
D , 因此原生CdT e 呈较强 p 型, 其红外透射谱与较低Cd 蒸汽分压 (480℃) 下退火的样品很

接近. 另外, 当入射光能量高于 013eV 时, 透射比随能量增加已呈现平稳或降低趋势, 表明

前面提到的在高能处忽略CdT e 的吸收而主要考虑 T e 沉淀相的散射吸收消光是可行的. 图

4 和图 5 分别是由透射比推算得到的随Cd 气氛压力变化的 0147eV 处的 T e 沉淀相的散射

吸收系数 Ρ和 0106eV 处的CdT e 吸收系数 Α.
图 4 表明, T e 沉淀相的散射吸收随着退火的Cd 气氛压力的增加而明显降低, 在Cd 气

氛压力接近 110×104Pa 时达到最小. 可以认为, 在原生 CdT e 晶体中有大量的 T e 沉淀相,

这些沉淀相对入射红外光有较强的消光作用. Cd 气氛中退火后, Cd 空位被填充, T e 沉淀相

的尺寸和浓度都有所降低, 而且, 随 Cd 压力的增加, 这种效果愈加显著. 在更高的Cd 压力

下退火的样品, 消光作用又有增强, 可能是过量的Cd 扩散进入晶体中, 进而形成了Cd 的沉
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淀相, 其对红外光具有更强的散射吸收.

图 3　不同Cd 分压下退火后CdT e 的

红外透过光谱

图 4　T e 沉淀相的散射吸收截面

随退火Cd 分压的变化

图 5 是随退火的Cd 气氛压力变化的CdT e 的红外吸收系数和用霍耳测试得到的载流

子浓度. 两种测试方法得到的数据很好地吻合, 符合红外吸收系数与载流子浓度呈线性正比

的关系. 从熔体中生长的本征CdT e 晶体中常含有大量的受主性的 Cd 空位, 使得本征原生

晶体呈p 型. Cd 气氛中退火后, 这些Cd 空位被部分消除. 当退火的Cd 压力足够高时, CdT e

晶体中还会出现施主性的间隙式Cd. 更主要的是原生CdT e 中存在大量的Cd 空位和浅施

主构成的受主性复合体V Cd2D [ 3 ] , 扩散进来的Cd 填充了V Cd, 使得浅施主活化. 这些过程导

致材料由 p 型转变为 n 型, 且 n 型载流子浓度随Cd 压力的增大而增加, 使得吸收又增强.

比较图 4 和图 5, 我们还可以看到, p 2n 型转变所需要的Cd 压力比 T e 沉淀相的散射吸

收转变成Cd 沉淀相的散射吸收要低一些. 这也说明, 通过Cd 气氛退火, Cd 空位的消除要

比 T e 沉淀相的消除更容易一些.

CdT e 的光致发光的研究已报道过[ 10 ]. 由图 6 光致发光的结果看到, 随退火Cd 气氛压

力的增加, 中性施主束缚激子相对中性受主束缚激子的强度迅速增强, 表明了施主性杂质的

浓度的增加和受主性杂质的浓度的减少. 另外, 在Cd 气压接近 110×104Pa 时, 自由激子对

中性受主和中性施主束缚激子之和的相对强度达到最大值, 表明该样品中各种施主和受主

性点缺陷及其复合体的浓度最低, 晶体的完整性比较好. 而由图 5 的红外和霍耳测试结果看

到 p 2n 型转变点 (即浅受主和施主杂质浓度接近) 比自由激子最强的点的退火 Cd 蒸汽压力

要低一些, 可能是图 6 的结果反映的是中性杂质的浓度, 而 CdT e 中施主杂质因电离能

(14m eV )较受主杂质 (> 50m eV )小而更易离化的原因.
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图 5　随退火Cd 分压变化的

CdT e 红外吸收系数和载流子浓度

图 6　随退火 Cd 分压变化的 CdT e 中中性施

主束缚激子对中性受主束缚激子的发光强度

比以及自由激子对中性施主、受主束缚激子发

光强度和的比

5　结论

本文计算了CdT e 中 T e 沉淀相的红外消光作用, 结果表明其散射吸收系数与 (hΜ) 0. 8～
( hΜ) 2. 5成正比. 对于能量较高 (> 014eV ) 和能量较低 (< 011eV ) 的红外光可以分别忽略

CdT e 的吸收和 T e 沉淀相的散射吸收而从实验获得的透射比得到 T e 沉淀相的散射吸收和

CdT e 的吸收. Cd 气氛中的退火可以通过改变CdT e 中的载流子浓度和 T e 沉淀相的浓度和

尺寸进而改善CdT e 晶体的红外透射比.
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Abstract　T he infrared ex t inct ion due to the sca t tering by T e p recip ita tes is sim u la ted,

and the Cd2annea ling p ressu re dependence of the infra red ex t inct ion in CdT e is invest iga t2
ed w ith infra red tran sm it tance, pho to lum inescence and H all m easu rem en ts. T he resu lts

suggest tha t the IR ex t inct ion is dom inated by the ab so rp t ion a t low er energy and by p re2
cip ita tes sca t tering a t h igher energy, respect ively, and bo th cou ld be im p roved by Cd2an2
nealing.
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