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Об’єктом дослідження слугували кристалічні сполуки твердого розчину 
заміщення Cd1-хMnхTe з концентрацією компоненти мангану х = 0.032; 0.12; 
0.31. 

На основі експериментальних рентгенівських дифрактограм встановлено, 
що позиції піків рефлексів з ростом компоненти мангану зміщуються, а сталі 
кристалічної ґратки зменшуються. 

Спектральні залежності оптичного поглинання монокристалічних твердих 
розчинів сполук CdMnTe в діапазоні від 300 до 1100 нм отримано з викорис-
танням спектрофотометра AvaSpec-2048 фірми AVANTES. Дослідження 
проводилося для двох сполук з концентрацією мангану х = 0.032; 0.31. 

На спектрах оптичного поглинання спостерігається чітке положення 
краю фундаментального оптичного поглинання. Оскільки CdMnTe є прямо-
зонним напівпровідником, то спектр було перебудовано в координатах 
(α⋅hν)2–hν. Провівши екстраполяцію лінійних ділянок кривих (α⋅hν)2 до 
перетину з віссю абсцис було отримано значення оптичної ширини заборо-
неної зони даної сполуки. Для концентрації х = 0.032 значення становить 
Eg = 1.496 еВ, а для концентрації х = 0.31 набуває значення Eg = 1.989 еВ, що 
відповідає даним сполукам. 

Розрахунки зонно-енергетичних властивостей монокристалічних зразків 
CdMnTe проводили з використанням теорії функціоналу густини (DFT). Для 
опису обміннокореляційних властивостей сполук використовувалось набли-
ження узагальненої ґрадiєнтної апроксимації GGA з параметризацією Пердью, 
Бурке i Ернцергофа. 

Дослідження зонно-енергетичних діаграм дозволяють охарактеризувати 
твердий розчин за допомогою концентрацiйної змiни ширини забороненої 
зони Eg. На основі отриманих результатів можна зробити висновок, що зміна 
значення Eg при зміні концентрації відповідає лінійному закону з певними 
відхиленням. Відхилення від лінійної концентраційної залежності ширини 
забороненої зони у твердих розчинах пошиене для твердих розчинів. 
Зумовлено це надлишковими носіями (електронами і дірками), що призводять 
до збільшення ширини забороненої зони Eg. 

 


