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У представленій статті розглянуто метод визначення енергетичного спектра, хвильової функції носія 

заряду та кристалічного потенціалу в CdTe при довільно заданій температурі. За допомогою цього підходу 

в рамках методу суперкомірки розраховано температурні залежності енергій іонізації різних типів 

дефектів, спричинених введенням домішок хлору та міді в телурид кадмію. Також запропонований метод 

дозволяє визначити температурну залежність оптичного та акустичного потенціалів деформації, а також 

залежність від температури параметрів розсіяння носія заряду на іонізованих домішках, полярних 

оптичних, п’єзооптичних та п’єзоакустичних фононах. У рамках близькодіючих моделей розсіяння 

розглянуто температурні залежності рухливості носія заряду та фактора Холла. 
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Вступ 

Телурид кадмію має унікальні фізичні 

властивості, необхідні для фотоелектричних 

перетворювачів сонячної енергії, а саме необхідну 

ширину забороненої зони та необхідне значення 

коефіцієнта поглинання. Структура власних і 

домішкових дефектів переважно визначає електричні 

та оптичні властивості цього матеріалу. Тому 

вивчення дефектної структури CdTe є актуальною 

прикладною задачею. У літературі є велика кількість 

робіт, у яких ab initio підхід використовується для 

розрахунку структури дефектів телуриду кадмію [1-

7]. Проте в цих роботах не визначено шлях 

встановлення зв’язку між структурою точкових 

дефектів і кінетичними властивостями CdTe, які 

безпосередньо визначають електричні властивості 

матеріалу. У поточній роботі ця проблема буде 

вирішуватися в два етапи. 

На першому етапі на основі теорії функціоналу 

густини (DFT) проводиться розрахунок з перших 

принципів енергетичних характеристик 

напівпровідника: енергетичного спектру, електронної 

(або діркової) хвильової функції та потенціальної 

енергії в кристалічній решітці. Зазвичай 

передбачається, що наведені вище характеристики 

описують стан кристала при Т = 0 К. У цій статті буде 

запропоновано метод розрахунку цих характеристик 

напівпровідника сфалериту при наперед заданій 

температурі. На основі цього методу будуть 

розраховані параметри розсіювання носіїв заряду 

(електронів і важких дірок) на різних точкових 

дефектах кристала при заданій температурі. На 

другому етапі методом суперкомірки визначають 

енергії іонізації різного роду дефектів, спричинених 

введенням домішок хлору та міді в телурид кадмію. 

Знаючи ці енергії іонізації та параметри розсіювання 

носіїв заряду, можна розрахувати рівень Фермі та, у 

свою чергу, кінетичні коефіцієнти CdTe. Слід 

зазначити, що в літературі є ряд робіт, присвячених 

явищам переносу в напівпровідниках, зокрема в CdTe 

[8], які базуються на ab initio розрахунках  [9-13]. 

Проте в цих роботах зв'язок між структурою дефекту 

та кінетичними властивостями не вказано. 
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I. Розрахунок температурних 

залежностей хвильової функції та 

кристалічного потенціалу 

При розгляді явищ переносу в телуриді кадмію 

використовувалися близькодіючі моделі розсіювання 

носіїв заряду [8, 14-16].  Ці близькодіючі моделі 

розсіювання містять кілька констант розсіювання як 

параметри, які, у свою чергу, потребують розрахунку 

хвильової функції зони провідності та валентної зони та 

самоузгодженого кристалічного потенціалу. Для 

обчислення цих вищезазначених констант 

використовувався метод розрахунку енергетичного 

спектра електронів і кристалічного потенціалу, 

представлений у [17,18]. Це дозволило виділити 

фізичні розв’язки рівняння Шредінгера із множини 

математичних розв’язків рівняння Шредінгера за 

наступним критерієм вибору фізичних розв’язків 

рівняння Шредінгера, а саме: при заданій температурі 

теоретична ширина забороненої зони повинна 

збігатися з її експериментальним значенням, яке було 

визначено з експериментального виразу для твердого 

розчину Hg1-xCdxTe [19]: 
 

 𝐸𝑔(𝑥, 𝑇) = −0.302 + 1.93𝑥 − 0.81𝑥2 + 0.832𝑥3 + 5.35 × 10−4𝑇(1 − 2𝑥)  (1)

 

Використовуючи цей підхід, були отримані 

наступні значення фактора  (цей параметр визначає 

суміш традиційних обмінних кореляційних 

потенціалів GGA для Cd і Te, псевдопотенціалів [20, 

21] і обмінного потенціалу Хартрі-Фока [22]) для 

ідеальної елементарної комірки (структура 

сфалериту) телуриду кадмію: = 0,397 відповідає Т = 

0 К, = 0,288 відповідає Т = 300 К. При цьому 

отримано хвильові функції електронів у зоні 

провідності і валентній зоні та кристалічний потенціал 

при температурах 0 К та 300 К. 

Відповідно були визначені такі константи 

розсіяння для електронів і важких дірок, а саме: 

1) Константи розсіювання для взаємодії носія 

заряду з полярним оптичним (PO) фононом, взаємодії 

носія заряду з п’єзоакустичним (PAC) фононом і 

взаємодії носія заряду з п’єзооптичним (POP) 

фононом 

 

 𝐴𝑃𝑂 = 𝐴𝑃𝐴𝐶 = 𝐴𝑃𝑂𝑃 = ∫ 𝜓∗(𝑅2 − 𝑟2)𝜓 𝑑𝑟  (2) 

 

2) d0 – константа  оптичного потенціалу 

деформації, яку обирають рівною максимальному 

значенню серед трьох констант потенціалу потенціалу 

деформації, які відповідають одній поздовжній і двом 

поперечним гілкам оптичних коливань решітки.: 

 

 𝑑0𝑣 = 𝑎0 ∫ 𝜓∗𝜀𝑣 ∙ 𝑉𝜓 𝑑𝑟 ,   𝑣 = 1,2,3;   (3) 

 

де область iнтегрування така ж, як i у випадку PO 

розсiювання;   – унітарний контраваріантний вектор 

поляризації оптичних коливань; вектор V виражається 

через похідні самоузгодженої потенціальної енергії 

електрона за координатами атомів елементарної 

комірки [15]. 

3) EAC – константа акустичного потенціалу 

деформації, яку вибрали рівною максимальному 

значенню серед трьох констант акустичного 

потенціалу деформації, що відповідають одній 

поздовжній і двом поперечним гілкам акустичних 

коливань решітки: 

 

 𝐸𝐴𝐶‖ = −(−𝐼1/4 + 𝐼2/2 + 𝐼3/2);   

 𝐸𝐴𝐶1⊥ = −(−𝐼1/4 + 𝐼2/4 + 𝐼3/2);   (4) 

 𝐸𝐴𝐶2⊥ = −(−𝐼1/2 + 𝐼2/2 + 𝐼3/4);  
де  𝐼1 = ∫ 𝜓∗𝑉1

′𝜓 𝑑𝑟′ ; 𝐼2 = ∫ 𝜓∗𝑉2
′𝜓 𝑑𝑟′ ;   

𝐼3 = ∫ 𝜓∗𝑉3
′𝜓 𝑑𝑟′ ; 𝑉1

′; 𝑉2
′; 𝑉3

′; – проекції вектора V в 

косокутній системі координат, утвореній 

примітивними векторами структури цинкової 

обманки; 

4) Константа розсіяння на іонізованих домішок: 

 

 𝐴𝐼𝐼 = ∫ 𝜓∗
𝛺

1

𝑟
𝜓∗ 𝑑𝑟  (5) 

 

Слід зазначити, що в (2)-(5) інтегрування 

здійснюється за методом, запропонованим у [17]. 

Формули (2) - (5) показують, що згадані вище константи 

розсіювання виражаються через інтеграли по хвильовій 

функції  і  

кристалічному потенціалу U. Розрахунок цих 

інтегралів проводився на основі тривимірної B-

сплайн-інтерполяції та методу скінченних зміщень 

[23]. Залежність  і U від температури зумовлює 

температурну залежність констант розсіювання. 

Припускаючи найпростішу, лінійну, температурну 

залежність, можна розрахувати температурні 

залежності констант розсіювання важких дірок і 

електронів:
 

  𝐴𝑃𝑂ℎℎ = (12.2 + 1.84 × 10−3𝑇) × 10−20𝑚2,    𝐴𝑃𝑂𝑒 = (12.24 + 2.088 × 10−4𝑇) × 10−20𝑚2,  (6a) 

 

 𝑑𝑂ℎℎ = −43.1 − 0.018𝑇 𝑒𝑉,    𝑑𝑂𝑒 = −20.93 − 4.053 × 10−3𝑇 𝑒𝑉 (6b) 

 

 𝐸𝐴𝐶ℎℎ = −3.07 − 2.28 × 10−3𝑇 𝑒𝑉,     𝐸𝐴𝐶𝑒 = −2.423 − 4.628 × 10−4𝑇 𝑒𝑉 (6c) 

 

 𝐴𝐼𝐼ℎℎ = (0.442 − 8.90 × 10−6𝑇) × 1010𝑚−1,    𝐴𝐼𝐼𝑒 = (0.4794 − 7.405 × 10−6𝑇) × 1010𝑚−1  (6d) 
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Використовуючи ці співвідношення, можна 

розрахувати температурні залежності ймовірностей 

переходів електронів і, у свою чергу, кінетичних 

коефіцієнтів телуриду кадмію. 

Зауважимо, що для розрахунку рухливості важких 

дірок використано температурну залежність 

ефективної маси важкої дірки, яка була визначена в 

[17]. Ця температурна залежність має вигляд: 

 

 𝑚ℎℎ = (0.214 + 9.902 × 10−5𝑇)𝑚0 (7) 
 

Можна відзначити якісну подібність виразу (7) до 

аналогічного виразу для CdxHg1-xTe (x0,2), 

отриманого підгонкою до експериментальних даних 

[24]. 

II. Визначення температурних 

залежностей енергій іонізації різних 

видів домішкових дефектів 

У запропонованому дослідженні вивчалися 

акцепторні дефекти, спричинені введенням домішки 

міді, а саме: CuCd , VTe – CuCd , CuCd – TeCd , CuCd – VCd. 

Дослідження енергетичного спектру дефектної 

структури телуриду кадмію проводили в рамках 

методу суперкомірки на основі коду ABINIT: CuCd – 

суперкомірка Cd7Te8Cu (112 кубічна структура 

сфалерит); VTe – CuCd – суперкомірка Cd7Te7Cu (112 

кубічна структура сфалерит); CuCd – TeCd – 

суперкомірка Cd14Te17Cu (212 кубічна структура 

сфалерит); CuCd – VCd – суперко-мірка Cd14Te16Cu 

(212 кубічна структура сфалерит). Далі були 

розглянуті донорні дефекти, викликані введенням 

домішки хлору, а саме: ClTe , ClTe–CdTe. Енергетичний 

спектр цих дефектних структур розраховано методом 

суперкомірки (112 кубічна структура сфалерит) на 

основі коду ABINIT: ClTe – суперкомірка Cd8ClTe7; 

ClTe–CdTe – суперкомірка Cd9ClTe6. Аналогічні 

розрахунки були проведені для ідеальної 

суперкомірки Cd8Te8 (112 кубічна структура 

сфалерит) і Cd16Te16 (212 кубічна структура 

сфалерит). При цьому для ідеальних суперкомірок 

були отримані наступні значення параметра : 

Cd8Te8–   = 0.09 відповідає T = 0 K,  = 0.0182 

відповідає T = 300 K; Cd16Te16 –  = 0.076 відповідає 

Таблиця 1.  

Енергетичний спектр ідеальної та дефектної суперкомірки. 

112 кубічна структура сфалерит 

T=0, Eg=1.65 еВ, =0.09 T=300 K, Eg=1.48 еВ, =0.0182 

Рівень енергії 

іде-ального 

Cd8Te8, еВ 

Енергетичні 

рівні дефекту, еВ 

Енергія 

іонізації, еВ 

Рівень енергії 

іде-ального 

Cd8Te8, еВ 

Енергетичні 

рівні дефекту, 

еВ 

Енергія 

іонізації, еВ 

Ec- 1(4.194) (0) 

Ev- 2 (2.541) (2)* 

CuCd 

1(3.946) (0) 

1(2.344) (1) 

1(2.344) (2) 

При T=0 p- тип. 

При T  0 

 = 1.405 

Ec- 1( 4.108) (0) 

Ev- 2 (2.620) (2) 

CuCd 

1( 3.858) (0) 

1( 2.463) (1) 

1( 2.463) (2) 

 = 1.238 

Ec- 1(4.194) (0) 

Ev- 2(2.541) (2) 

VTe – CuCd 

1( 4.017) (0) 

1( 2.226) (1) 

1( 1.910) (2) 

При T=0 p- тип. 

При T  0 

= 1.476 

Ec- 1( 4.108) (0) 

Ev- 2 (2.620) (2) 

VTe – CuCd 

1(3.990) (0) 

1(2.214) (1) 

1( 2.054) (2) 

 = 1.370 

 

Ec- 1(4.194) (0) 

Ev- 2(2.541) (2) 

ClTe 

1( 5.073) (0) 

1( 3.637) (1) 

2( 2.394) (2) 

 

ED = 0.557 

 

 

Ec- 1( 4.108) (0) 

Ev- 2( 2.620) (2) 

ClTe 

1( 5.070) (0) 

1( 3.569) (1) 

2( 2.459) (2) 

 

ED = 0.539 

 

 

Ec–1(4.194) (0) 

Ev–2(2.541) (2) 

ClTe–CdTe 

1( 4.219) (0) 

1( 4.177) (1) 

1( 4.177) (2) 

 

ED=0.017 

Ec– 1(4.108) (0) 

Ev– 2(2.620) (2) 

ClTe–CdTe 

1(4.211) (0) 

1(4.148) (1) 

1(4.148) (2) 

 

ED =-0.040 

212 кубічна структура сфалерит 

T=0, Eg=1.65 еВ, =0.076 T=300 K, Eg=1.48 еВ, =0.00571 

Рівень енергії іде-

ального Cd16Te16, 

еВ 

Енергетичні 

рівні дефекту, 

еВ 

Енергія 

іонізації, еВ 

Рівень енергії іде-

ального Cd16Te16, 

еВ 

Енергетичні 

рівні дефекту, 

еВ 

Енергія 

іонізації, еВ 

Ec–1(4.130) (0) 

Ev–2 (2.478) (2) 

CuCd – VCd 

1 (2.967) (0) 

1 (2.360) (1) 

1 (1.752) (2) 

При T=0 p- type. 

При T  0 

EA =0.489 

Ec–1(4.046) (0) 

Ev–2(2.558) (2) 

CuCd – VCd 

1 (2.881) (0) 

1 (2.323) (1) 

1 (1.722) (2) 

EA =0.323 

Ec–1(4.130) (0) 

Ev–2 (2.478) (2) 

CuCd – TeCd 

1 (3.085) (0) 

1 (3.077) (0) 

1 (1.845) (2) 

EA =0.599 
Ec–1(4.046) (0) 

Ev–2(2.558) (2) 

CuCd – TeCd 

1 (3.012) (0) 

1 (3.005) (0) 

1 (1.855) (2) 

EA =0.447 

* Запис 2(2,541) (2) означає, що існує 2-кратний вироджений рівень енергії з числом заповнення, рівним 2. 
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T = 0 K,  = 0.00571 відповідає T = 300 K. 

Розрахункові енергетичні спектри суперкомірок 

представлені в Таблиці 1.  

Наступний етап розрахунків полягає у 

встановленні температурної залежності енергії 

іонізації різних типів дефектів. Для цього 

використовувався метод, представлений у [17]. Після 

цього, припускаючи лінійну залежність, отримуємо 

температурні залежності енергії іонізації дефекту: 

 
 𝐶𝑢𝐶𝑑:      ∆𝐸𝐴 = 1.405 − 5.567 × 10−4 𝑇,  (8a) 
 𝑉𝑇𝑒 − 𝐶𝑢𝐶𝑑:     ∆𝐸𝐴 = 1.476 − 3.533 × 10−4 𝑇,  (8b) 
𝐶𝑢𝐶𝑑 − 𝑇𝑒𝐶𝑑:     ∆𝐸𝐴 = 0.599 − 5.067 × 10−4 𝑇,  (8c) 
 𝐶𝑢𝐶𝑑 − 𝑉𝐶𝑑:     ∆𝐸𝐴 = 0.489 − 5.533 × 10−4 𝑇,  (8d) 

 𝐶𝑙𝑇𝑒:     ∆𝐸𝐷 = 0.557 − 6 × 10−5 𝑇,  (8e) 
𝐶𝑙𝑇𝑒 − 𝐶𝑑𝑇𝑒:     ∆𝐸𝐷 = 0.017 − 1.9 × 10−4 𝑇,  (8f) 

 

Слід зазначити, що лише для одного типу 

досліджуваних дефектів дискретний рівень дефекту 

зливається із зоною провідності, а саме:  ClTe – CdTe 

при T = 89 K. Для інших типів дефектів з підвищенням 

температури відбувається лише зменшення енергії 

іонізації без злиття із зоною провідності. 

III. Обговорення 

У розрахунках кінетичних властивостей 

враховувалися лише дефекти з найменшою енергією 

іонізації, оскільки вони роблять домінуючий внесок у 

явища переносу. Як видно з рівнянь (8a)-(8f), для 

легованого мід-дю CdTe такий дефект є CuCd – VCd , 

тоді як для легованого хлором CdTe це дефектний 

комплекс ClTe – CdTe.  

Проведено порівняння теоретичних 

температурних залежностей рухливості важких дірок 

з експериментальни-ми даними, наведеними в [25]. 

Параметри телуриду кадмію, використані для 

розрахунку, представлені в [17]. Тому для телуриду 

кадмію, легованого міддю, рівень Фермі визначається 

рівнянням електронейтральності: 

 

 𝑝 − 𝑛 = 𝑁𝐴/{1 + 2𝑒𝑥𝑝[(𝐸𝐴 − 𝐹)/(𝑘𝐵)𝑇]},  (9) 

 

де NA– концентрація домішки міді і рівень дефекту 

при заданій температурі вибирають відповідно до 

(8d). 

Розрахунок температурних залежностей 

      
a          б 

      
в            г 

 
д 

Рис. 1. – Температурні залежності рухливості важких дірок у кристалах телуриду кадмію з різною 

концентрацією дефектів. a – NA=11014см-3; б – NA=11015см-3; в – NA=11016см-3; г – NA=11017см-3; 

 д – NA=11018см-3. 
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рухливості важкої дірки проводився на основі 

близькодіючих моделей  розсіяння [14,15,17] в рамках 

точного розв’язку кінетичного рівняння Больцмана 

[26].  

Розраховано температурні залежності рухливості 

важких дірок у кристалах телуриду кадмію з 

концентрацією домішки міді 11014  11018 см-3. 

Результати розрахунку представлені на Рис.1. Для 

кожного значення концентрації міді NA були обрані 

такі значення концентрації центрів статичної 

деформації NSS, які дозволяли б охопити всі можливі 

значення рухливості важких дірок при низьких 

температурах. Порівняння теоретичних кривих з 

експериментальними даними проводилось лише для 

концентрації акцепторних дефектів 11014 см-3 (див. 

Рис. 1a). Видно, що теоретична крива досить добре 

узгоджується з експериментальними даними. На жаль, 

експериментальних даних для інших значень 

концентрації домішки міді в літературі немає. 

Для важких дірок порівнювалися теоретичні 

криві, отримані за допомогою двох конкуруючих 

підходів: близькодіючі моделі розсяння і далекодіючі 

моделі розсіяння. Результати розрахунків 

представлені на Рис. 2. Штрихові лінії 1 і 2 – 

результати розрахунку залежності (Т), отримані в 

наближенні часу релаксації за далекодіючими 

моделями  розсіяння: крива 2 описує 

високотемпературну область (     ,TkB

частота оптичних коливань, крива 1 описує область 

низьких температур  TkB . Стосовно кривих 1 

і 2 слід зробити наступне зауваження. Для телуриду 

кадмію температура Дебая D = 239 K. Отже, 

відповідно до наведених нерівностей область низьких 

температур буде визначатися умовою T <24 K, а 

область високих температур – умовою T > 2400 K. Як 

видно з рис. 2(а), експериментальні точки 

потрапляють в область, де T  D, тобто де 

застосування наближення часу релаксації (пружне 

розсіювання) є некоректним. З іншого боку, 

близькодіючі моделі розсіяння важких дірок 

дозволяють описати непружне розсіювання, тому їх 

      
a          б  

     
в            г 

 
д 

Рис. 2. – Залежності, що відповідають різним теоретичним підходам. 1, 2 – далекодіючі моделі розсіяння 

(наближення часу релаксації); 3– близько- діючі моделі розсіяння. 
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застосування в цьому діапазоні температур є 

правильним. Крім того, крива 3 суттєво відрізняється 

якісно та кількісно від кривих 1 і 2. Враховуючи збіг 

кривої 3 з експериментом, можна стверджувати, що 

близькодіючі моделі розсіяння дають більш 

адекватний опис фізичної реальності, ніж далекодіючі 

моделі. 

Розраховані на основі запропонованого методу 

залежності фактора Холла важкої дірки від 

температури представлені на Рис. 3. Видно, що ці 

залежності мають мінімуми, які розташовані 

наступним чином – чим більша концентрація домішок 

міді, тим вище температура мінімуму. 

Теоретичні розрахунки порівнювали з 

експериментальними даними для легованого хлором 

CdTe [27]. Як видно з (8e)-(8f), дефект з мінімальною 

енергією іонізації є дефектним комплексом ClTe – CdTe 

. Враховуючи злиття рівня цього дефекту із зоною 

провідності, рівняння електронейтральності для рівня 

Фермі можна записати у вигляді:
 

 𝑛 − 𝑝 = 𝑁𝐷/ [1 + 2 𝑒𝑥𝑝 (
𝐹−𝐹𝐷

𝑘𝐵𝑇
)] – до злиття рівня дефекту;   (9a) 

 

 𝑛 − 𝑝 = 𝑁𝐷 – після злиття рівня дефекту,  (9b)

 

де ND – концентрація хлору, а рівень дефекту ED при 

заданій температурі вибирається відповідно до (8f). 

Як і у випадку важких дірок, температурні 

залежності рухливості електронів були розраховані на 

основі близькодіючих моделей розсіяння [14,15,17] в 

рамках точного розв'язку кінетичного рівняння 

Больцмана [26]. 

 

 
Рис.3. Залежність фактора Холла важких дірок від 

температури в кристалах телуриду кадмію з різною 

концентрацією міді. 1 – NA=11014cm-3; 2 – 

NA=11015cm-3; 3–NA=11016cm-3; 4–NA=11017cm-3; 5–

NA=11018cm-3. 

 

Для зразків, легованих хлором, розраховано 

теоретичні температурні залежності рухливості 

електронів для таких концентрацій дефектів (див. Рис. 

4): зразок А – ND=51014 см-3, NSS=1.21015 см -3; зразок 

B – ND=51015 см -3, NSS=61015 см -3; зразок C – 

ND=51016 см -3, NSS=81016 см -3; зразок D – ND=51017 

см -3, NSS=1.81017 см -3. Як видно, теоретичні криві C 

і D досить добре узгоджуються з експериментальними 

даними при високій температурі та високій 

концентрації дефектів. На жаль, в літературі відсутні 

експериментальні дані для такого типу зразків при 

малих концентраціях дефектів. 

Вищевказаний метод розрахунку дозволяє 

отримати температурну залежність фактора Холла 

електрона для зразків, легованих хлором (див. Рис. 5). 

Ці залежності мають мінімуми, що відповідають 

температурі, за якої відбувається перехід від 

механізму SS-розсіювання до механізму PO-

розсіювання. З рис. 5 видно, що чим вище 

концентрація дефектів, тим вище температура 

переходу. 

Якщо порівняти теоретичні криві, отримані 

вищевказаним методом, з теоретичними кривими, 

отриманими в наближенні часу релаксації (див. рис. 

6a-d), можна побачити, що наближення часу 

релаксації дає теоретичні криві, які набагато менш 

узгоджуються з експериментом (крива 1 відповідає 

низьким температурам, а крива 2 – високим 

температурам у наближенні часу релаксації), 

  
Рис. 4. – Температурні залежності рухливості 

електронів у легованому хлором CdTe. 

Експериментальні дані – [27]. 

Рис. 5. – Температурна залежність фактора Холла 

електрона в n-CdTe. 
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особливо в області високих концентрацій дефектів. Це 

свідчить про те, що запропонований у статті метод 

більш адекватно описує дефектну структуру кристалів 

та їх кінетичні властивості.  

Висновок 

Автором розглянуто нову схему розрахунку 

енергетичного спектру, хвильової функції та 

потенціальної енергії електрона в кристалі при заданій 

температурі. На основі цього визначено температурні 

залежності енергій іонізації домішкових (Cu і Cl) 

дефектів різного типу, а також температурні 

залежності кінетичних коефіцієнтів. Слід зазначити, 

що запропонована методика розрахунку може бути 

застосована до всіх домішкових напівпровідників зі 

структурою сфалериту. 

. 
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Transport phenomena in CdTe:Cl and CdTe:Cu - calculation from the first 

principles  
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In the presented article the method of determining the energy spectrum, the wave function of the charge carrier 

and the crystal potential in CdTe at an arbitrarily given temperature is considered. Using this approach within the 

framework of the supercell method the temperature dependences of the ionization energies of various types of 

defects caused by the introduction of chlorine and copper impurities in cadmium telluride are calculated. Also the 

offered method allows to define the temperature dependence   of the optical and acoustic deformation potentials 

and as well as the dependence on the temperature the charge carrier’s scattering parameters on ionized impurities, 

polar optical, piezooptic and piezoacoustic phonons. Within the framework of short-range scattering models the 

temperature dependences of the charge carrier’s mobility and Hall factor are considered. 
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