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Выполнено численное моделирование воздействия наносекундного лазерного излучения 
KrF эксимерного лазера (λ=248 нм, τ=20 нс) на фазовые переходы в теллуриде цинка 
с учетом испарения компонент с поверхности и их диффузии в расплаве. Показано, что в 
результате этих процессов происходит обогащение приповерхностной области теллуром. 
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Введение 

Теллурид цинка является одним из перспективных материалов современной оптоэлек-
троники. Он широко используется в качестве барьерного материала при создании различного 
рода низкоразмерных структур (квантовых точек, квантовых ям, сверхрешеток) на основе по-
лупроводниковых соединений A2B6, производстве переключающих устройств, буферных слоев 
детекторов ИК-излучения, солнечных элементов и прозрачных проводящих тонких пленок. Для 
успешного использования в современных технологических процессах лазерных методов обра-
ботки материалов необходимы сведения о физике происходящих процессов при воздействии 
лазерного излучения на эти полупроводники. 

Исследования закономерностей модификации поверхностных слоев CdTe при воздейст-
вии наносекундного излучения рубинового лазера (см., например, [1–4]) показали, что процес-
сы плавления и последующей кристаллизации сопровождаются испарением его компонентов. В 
результате более интенсивного испарения атомов Cd происходит обогащение приповерхност-
ной области теллуром [2], вплоть до появления пленки теллура на поверхности [3]. Таким обра-
зом, массоперенос в жидкой фазе полупроводника и испарение его компонентов с поверхности 
при импульсном лазерном облучении могут приводить к существенному изменению стехио-
метрии. Аналогичные изменения должны проявляться и при воздействии лазерного излучения 
на ZnTe, однако сведения о них в научной литературе отсутствуют.  

Целью данной работы явилось моделирование динамика фазовых переходов в теллури-
де цинка, инициируемых наносекундным излучением эксимерного лазера, с учетом процессов 
испарения с поверхности и диффузии компонентов в расплаве. 



 

Модель 

Тепловые процессы в теллуриде цинка, нагреваемом лазерным излучением наносекунд-
ной длительности, и сопутствующие диффузионные процессы в приповерхностном слое моде-
лировали путем численного интегрирования одномерных уравнений теплопроводности и диф-
фузии [5] соответственно: 
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где ρ — плотность теллурида цинка; c — его удельная теплоемкость; Lm — скрытая теплота 
плавления этого материала; δ(x) — дельта-функция; Tm — температура плавления теллурида 
цинка; k — коэффициент теплопроводности; Сi — концентрация компоненты i (цинка или тел-
лура); ( TkUDD B0 exp −= )  — коэффициент диффузии; kB — постоянная Больцмана; U — 
энергия активации. 

Мгновенный внутренний источник тепла S(x,t) в уравнении теплопроводности (1) опи-
сывает выделение тепла при поглощении лазерного излучения 
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где R и α(x,T) — коэффициенты отражения и поглощения соответственно; E(t) и τ — плотность 
энергии и длительность импульса лазерного излучения. 

Граничные и начальные условия задавали в виде 
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где d — толщина материала; T0 — начальная температура; TeTeZnZn jLjLQ +=  — поток тепла 
с поверхности, который определятся потоком испаряющихся атомов j; LZn и LTe — скрытые теп-
лоты испарения цинка и теллура; Z(t) — координата поверхности ZnTe. 

Для плотности потока массы испаряющихся в вакуум атомов j использовали зависи-
мость [4]: 
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где M — масса атома; Xi=Ci/(CZn+CTe) атомная доля i-го компонента. 
Давление Рs(T) определяется уравнением фазового равновесия [6] 

( ) TbaTPs /lg −= . (6) 

Поскольку в результате интенсивного испарения атомов цинка происходит обогащение 
приповерхностной области теллуром, то движение границы раздела фаз пар/расплав Z(t) опре-
деляется потоком испаряющихся молекул теллура: 
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где ρTe — плотность теллура. 
Концентрация компонентов в приповерхностном слое определяется скоростями их ис-

парения на поверхности Z и диффузией в расплаве. Как следует из фазовой диаграммы теллу-
рида цинка, избыток теллура в расплаве должен приводить к понижению температуры кристал-
лизации и уменьшению скрытой теплоты фазового перехода. Чтобы учесть эти изменения, на-
ми была выполнена аппроксимация кривой ликвидуса Zn1–хTeх [7] (X>0,5) для определения 
температуры кристаллизации Tm=Tm(Х) и скрытой теплоты фазового перехода Lm=Lm(Х): 

( ),63,10622,36762,49965,33509,11298,15)( 5432
0 XXXXXTXT mm −+−+−=  (8) 

( ).35,10306,35693,46543,32878,11016)( 5432
0 XXXXXLXL mm −+−+−= . (9) 

Систему уравнений (1) решали численно. Используемые значения оптических и тепло-
физических параметров теллурида цинка приведены в таблице. Значения коэффициентов диф-
фузии компонентов в твердой фазе были приняты на шесть порядков меньше, чем в расплаве. 
Форма лазерного импульса задавалась функцией )2(sin 2 τπt . 

Оптические  и теплофизические  параметры  теллурида  цинка  

Параметры Кристаллический ZnTe Расплавленный ZnTe 
ρ, г/см3 5,701 – 1,539·10–4·T [7] 5,692 – 4,713·10–4·T [7] 

c, Дж/(г⋅K) 0,267 + 4,6⋅10–5⋅T – 1775,3⋅T–2 [8] 0,34 [8] 

k, Вт/(см⋅K) 1,6⋅10–3+34,5/T [9] 0,0236 [9] 

Lm, Дж/г 331,12 [10] 
Tm, K 1568 [7] 
n (λ=248 нм) 3,0 [11] 3,0  
R (λ=248 нм) 0,424 [11] 0,424  
α , см-1 1,1·106 [11] 1,1·106

DZn, см2/с  1,0·10–4 [12] 
DTe, см2/с  3,2·10–5 [12] 
   
 Zn Te 
L, Дж/г 1770 [13] 893 [4] 
a* 5,75 [5] 4,72 [14] 
b 6560 [5] 5960,2 [14] 

 
* Величины для давления в атмосферах. 

Результаты моделирования и их обсуждение 

На стадии нагрева (рис. 1), ход временной зависимости температуры приповерхностной 
области такой же, как и для полупроводников A4 и A3B5, а на стадии остывания он существен-
но отличается. Вместо характерного температурного плато на уровне равновесного значения 
температуры плавления здесь на стадии кристаллизации наблюдается дальнейшее уменьшение 
температуры у поверхности. Это связано с испарением компонент теллурида цинка и измене-
нием стехиометрии в приповерхностной области. 
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Рис. 1. Временная зависимость температуры поверхности ZnTe при плотности энергии ла-
зерного излучения Е=0,09 (1), 0,1 (2), 0,12 (3), 0,14 (4) и 0,16 (5) Дж/см2

Заметное испарение компонентов теллурида цинка начинается при достижении темпе-
ратуры 1200 К и образования расплава на поверхности (рис. 2). Практически одновременно на-
чинается движение двух границ раздела фаз: расплав/кристалл и пар/расплав (рис. 3). Посколь-
ку поток испаряющихся атомов с поверхности не компенсируется диффузионным потоком в 
расплаве, то происходит обеднение компонентами приповерхностного слоя (рис. 4) и уменьше-
ние потока испаряющихся атомов из-за их зависимости от поверхностной концентрации (5). 
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Рис. 2. Зависимость потока испаряющихся атомов Zn (1) и Te (2) от времени при плотно-
сти энергии лазерного излучения E=0,12 Дж/см2
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Рис. 3. Зависимость глубины распространения расплавленного (сплошная линия) и испа-
ренного (штриховая) слоя ZnTe от времени при плотности энергии лазерного излучения 
E=0,1 (1), 0,12 (2), 0,14 (3) и 0,16 (4) Дж/см2
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Рис. 4. Зависимость поверхностной концентрации Zn (1) и Te (2) от времени при плотно-
сти энергии лазерного излучения Е=0,12 Дж/см2

По окончании действия импульса лазерного излучения движение фронта испарения су-
щественно замедляется (рис. 3). В результате диффузии компонентов в расплаве увеличивается 
их поверхностная концентрация. На рис. 5 представлены распределения атомных долей компо-
нентов теллурида кадмия в различные моменты времени. На начальной стадии испарения (кри-
вые 1, 2) обогащение поверхностного слоя теллуром достаточно высокое (>0,7). Однако к мо-
менту завершения процесса кристаллизации расплавленного слоя в результате диффузии ато-
мов кадмия в расплаве происходит уменьшение обогащения поверхности теллуром до 0,65 
(кривая 5). Увеличение плотности энергии приводит не только к увеличению толщины испа-
ренного слоя, но и увеличению толщины слоя, обогащенного теллуром. 
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Рис. 5. Распределение атомных долей компонентов ZnTe (сплошная линия — Te, штрихо-
вая — Zn) при плотности энергии лазерного излучения Е=0,12 Дж/см2 в моменты времени 
t=20 (1), 24 (2), 30 (3), 36 (4) и 48 (5) нс 

Заключение 

Численное моделирование воздействия излучения эксимерного лазера наносекундной 
длительности на теллурид цинка в режиме плавления его приповерхностной области показало, 
что в результате несбалансированного испарения и диффузии компонентов этого полупровод-
никового соединения происходит обогащение приповерхностной области теллуром. 

DYNAMICS OF LASER-INDUCED MELTING AND CRYSTALLIZATION IN ZINC 
TELLURIDE 

S.P. ZHVAVYI, G.L. ZYKOV, V.E. BORISENKO 

Abstract 

A numerical simulation of phase transitions in zinc telluride, subjected to the KrF excimer la-
ser nanosecond radiation (λ=248 nm, τ=20 ns) has been performed taking into account diffusion of the 
components in the melt and their evaporation. These processes are shown to result in the tellurium at-
oms to enrich the near-surface region of the material. 
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