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碲锌镉晶体的 X 射线衍射形貌与腐蚀形貌 

孙士文，隋淞印，何力，魏彦锋，周昌鹤，虞慧娴，徐超 

（中国科学院红外成像材料与器件重点实验室，上海，200083） 

摘  要：碲锌镉晶体中存在着各种典型晶体缺陷，其缺陷研究一直倍

受关注，X 射线衍射形貌术是一种非破坏性地研究晶体材料结构完整

性、均匀性的有效方法。本文采用反射式 X 射线衍射形貌术对碲锌镉

衬底的质量进行了研究，并将衬底的 X 射线衍射形貌与 Everson 腐蚀

形貌进行了对比分析，碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌主要有六种特征

类型，分别对应不同的晶体结构或缺陷，包括均匀结构、镶嵌结构、

孪晶、小角晶界、夹杂、表面划伤，对上述特征类型进行了详细的分

析。目前，衬底的 X 射线衍射形貌主要以均匀结构类型为主，划伤和

镶嵌结构缺陷基本已消除，存在的晶体缺陷主要以小角晶界为主。通

过对比分析碲锌镉衬底和液相外延碲镉汞薄膜的 X 射线衍射形貌，发

现小角晶界等晶体结构缺陷会延伸到外延层上，碲锌镉衬底质量会直

接影响碲镉汞外延层的质量，晶体结构完整的衬底是制备高质量碲镉

汞外延材料的基础。 
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Abstract: Many kinds of typical crystal defects can be observed in the 

Cadmium Zinc Telluride (CdZnTe) single crystals. Characterization of the 

defects have long been focused. X-ray diffraction topography is a 

powerful method for the investigation of structural integrity and 

homogeneity of single crystals. In this paper, the defects of CdZnTe 

substrate and Mercury Cadmium Telluride (MCT) epitaxial layer grown by 

liquid phase epitaxy (LPE) were investigated by X-ray diffraction 

topography in reflection. The X-ray diffraction topography and etched 

surface morphology of the same substrate were compared to 

characterize the defects. Six types of X-ray diffraction topography of 

defects in the CdZnTe substrate were observed including perfect 

structure, mosaic structure, twin crystals, low-angle grain boundary, 

inclusions/precipitates, scratches. And they were studied in detail, 

respectively. At present, the major type of X-ray diffraction topography 

of CdZnTe substrate was perfect structure. Scratches and mosaic 

structure defects have been eliminated. Low-angle grain boundary was 

the major type of defects in the CdZnTe substrates. Comparing the X-ray 

diffraction topography of CdZnTe substrate and MCT epitaxial layer 

grown on the same substrate by LPE, the low-angle grain boundary 

defects on the substrate were also observed on the MCT epitaxial layer. 



 

 3 / 15 

 

These results suggested that the quality of MCT epitaxial layer was 

closely related to the defects of CdZnTe substrate. The substrate with 

perfect structure was the foundation for the growth of MCT epitaxial 

layer with high quality. 

Key words: X-ray diffraction topography; X-ray topography; Etched 

surface morphology; CdZnTe; crystal defects 

 

引言 

碲锌镉（CdZnTe，Cd1-xZnxTe）单晶材料是制备高性能长波、甚长

波碲镉汞红外焦平面探测器的最佳衬底材料[1]，在制备核辐射探测器

[2, 3]、太阳能电池[4]等方面也有着广阔的应用前景。碲锌镉晶体中存在

着各种晶体缺陷，高质量碲锌镉单晶体的制备及缺陷研究一直倍受关

注[5][6]。碲锌镉晶体缺陷研究一般采用 Everson 腐蚀法[7, 8]，该方法能

够揭示位错、晶界等常见晶体缺陷，且分辨率较高，但采用该方法会

破坏晶体表面，而且不能直观反映小角晶界等缺陷的晶向偏差。采用

高分辨 X 射线衍射法测试双晶摇摆曲线半峰宽（FWHM）也是研究晶

体质量的一种常用方法，但是该方法只能对样品某一点进行测试，不

能对整个样品进行直观评价。 

X 射线衍射形貌术[9][10]（X-ray Diffraction Topography，简称 X 射线

形貌术或 X 光貌相）是一种非破坏性地研究大面积晶体材料结构完整

性、均匀性的有效方法。它是利用 X 射线在晶体中传播及衍射的动力

学原理，根据晶体中完美部分和不完美部分衍射衬度的变化和消光规

律进行衍射成像，获得整个晶体表面的 X 射线衍射形貌，可直观地对

大面积晶体材料的结构均匀性进行整体观察。 

2005 年 Carini 等[11]采用同步辐射源Ｘ射线形貌术（Synchrotron 
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X-ray topography）对核辐射探测器用碲锌镉晶体进行了测试，并观察

到了碲夹杂和孪晶。2010 年 Markunas 等[12]采用双晶形貌术对碲锌镉

衬底及其碲镉汞外延层进行了研究，观察到了小角晶界、面内位错线、

穿越位错线、夹杂等缺陷。2012 年 Egan 等[13]采用同步辐射源Ｘ射线

形貌术对气相生长的碲锌镉晶体质量进行了较详细的研究，观察到了

裂纹、空洞、晶界、小角晶界等缺陷，其中小角晶界缺陷数量最多，

没有观察到夹杂/沉淀，还对线切割损伤进行了观察。 

2003 年 Bede 公司 Bowen 等[14, 15][16]提出了一种反射式 X 射线衍

射形貌术（The BedeScan Method），本文采用该方法对碲锌镉衬底的

质量进行了研究，并与衬底腐蚀形貌进行了对比分析，讨论了衬底质

量对碲镉汞外延层质量的影响。 

1. 实验 

碲锌镉单晶采用垂直布里奇曼法（Vertical Bridgman Method）生

长，单晶经过切、划、磨、抛等加工工艺制备成（111）衬底[5]。使

用 Everson 腐蚀液（乳酸∶浓硝酸∶氢氟酸＝20∶4∶1）对衬底（111）

B 表面进行腐蚀。使用 BedeScan™型 X 射线衍射貌相分析仪测试衬底

的 X 射线衍射形貌，分析衬底的晶格完整性。BedeScan™型 X 射线衍

射貌相分析仪的设备结构与测试原理如图 1 所示。X 射线衍射貌相分

析仪的 X 光光源采用 Cu 靶 Kα射线，入射光源为线光源，长度 10mm，

入射线狭缝宽度为 4mm – 0.5mm 可调，CCD 探测器像元尺寸为 10um。

如无特殊说明，正常测试时碲锌镉衬底表面为 Everson 腐蚀表面，入

射线狭缝宽度为 0.5mm，样品扫描步长 X 为 0.04mm，积分时间 T 为

0.4 秒，探测信号增益 G 为 5.0。使用本课题组自研的可见光成像系统

拍摄衬底表面的腐蚀形貌。采用 OLYMPUS-BX51 红外光学显微镜在反

射光状态下观察衬底表面的腐蚀坑分布。 
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图 1  BedeScan™型 X 射线衍射貌相分析仪，（a）设备外观，（b）设

备内部结构，（c）反射形貌术原理示意图。 
Fig. 1  A BedeScan™ X-Ray Defect Mapping Tool. (a) the appearance 
of the equipment, (b) the internal structure of the equipment, (c) 
schematic diagram of the topography configurations in reflection.  

 

2. 实验结果与讨论 

2.1 碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 

 

图 2  （a）碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 1：均匀结构，（b）

Everson 腐蚀形貌，（c）腐蚀坑显微照片。 
Fig. 2  (a) CdZnTe X-ray topography image of type I, perfect 
structure, (b) Etched surface morphology, (c) micrograph of etch pits. 

 

图 2是一片结构均匀的碲锌镉衬底的X射线衍射形貌图、Everson

腐蚀形貌图和腐蚀坑显微照片。图 2（a）中间的一条衬度较浅的条

纹是由于图像拼接造成的，不是衬底缺陷，除此之外，整个衬底 X 射

线衍射衬度均匀一致，无特征缺陷。从图 2（b）中可看到，该衬底

腐蚀坑分布均匀，无明显腐蚀坑聚集的特征结构。在图 2（c）中，
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箭头所指的腐蚀坑呈清晰的三角形，是常规的位错腐蚀坑，腐蚀坑密

度（EPD）约为 1×104 cm-2。除此之外，还有许多腐蚀坑，几乎呈圆

形，坑深很浅，与背景的对比度很低，对于该类腐蚀坑的形成机理及

对应的缺陷类型还需进行深入研究。综合来看，衬底质量较好，除均

匀分布的腐蚀坑外，无其它特征缺陷结构。 

 

 

图 3  （a）碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 2，镶嵌结构，（b）

Everson 腐蚀形貌，（c）腐蚀坑显微照片。 
Fig. 3  (a) CdZnTe X-ray topography image of type II, mosaic 
structure (b) Etched surface morphology, (c) micrograph of etch pits. 

 

图 3 是一片含有镶嵌结构缺陷的碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌、

Everson 腐蚀形貌及腐蚀坑显微照片。在图 3（a）中，A 区和 B 区 X

射线衍射形貌呈明显的网络状镶嵌结构，C 区的镶嵌结构相对较轻，

呈平行条带状。与图 3（a）中的 A 区和 B 区相比，图 3（b）中的 A’

区和 B’区腐蚀坑分布较密集，在 C’区能看到腐蚀坑呈线状分布。将 D’

区放在显微镜下放大 50 倍观察，如图 3（c）所示，腐蚀坑密度很高，

EPD 在 5×105 cm-2 以上，腐蚀坑呈明显的网络状或线状分布。从上述

对比分析来看，X 射线衍射形貌的镶嵌结构与衬底高密度腐蚀坑的网

络状或线状分布相对应。 
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图 4  （a）碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 3：孪晶，（b）腐蚀

坑显微照片。 
Fig. 4  (a) CdZnTe X-ray topography images of type III, twin crystals, 
(b) micrograph of etch pits. 

 

图 4（a）、（b）是一个与衬底表面平行的孪晶面显露在衬底表面

的 X 射线衍射形貌与腐蚀坑显微照片。在该衬底上存在一个与衬底表

面平行的孪晶面，通过磨抛方法使该孪晶面显露在衬底表面上，再对

该表面进行 Everson 腐蚀。根据图 4（a）所示的形貌特征，大致可分

为 A、B、C 三个区域，它们分别对应孪晶在衬底表面上不同的显露程

度。由于该衬底磨抛表面不平整，存在高低起伏，平整度约为 10um，

因此，孪晶面在衬底表面上显露程度不同。从图中可看到，在 B 区有

清晰的三组平行线成 120°相交，在 C 区可隐约见到与 B 区相同的三

组平行线成 120°相交，在 A 区则几乎观察不到这三组平行线。分析

来看，B 区对应于孪晶面刚好显露在衬底表面，C 区对应于孪晶面将

要显露，A 区则对应于孪晶面显露后已被去除。图 4（a）中 D 点对

应区域的腐蚀形貌的显微照片如图 4（b）所示，这三组平行线在腐

蚀形貌图上显示为三组由密集腐蚀坑组成的平行线，三组平行线方向

分别平行于腐蚀坑的一条边，因此，三组平行线方向分别是（111）

面上的三个<110>方向。 
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图 5  （a）碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 4：小角晶界，（b）

Everson 腐蚀形貌。 
Fig. 5  (a) CdZnTe X-ray topography images of type IV, low-angle 
grain boundary, (b) Etched surface morphology. 

 

图 5 是含有小角晶界缺陷的碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌与

Everson 腐蚀形貌。图 5（a）为小角晶界在 X 射线衍射形貌图上的几

种不同的表现形式，其主要特征包括小角晶界线两侧存在衬度差（A）、

白色小角晶界线（B）、黑色小角晶界线（C）。图 5（a）中的小角晶

界 C 对应于图 5（b）同一衬底 Everson 腐蚀形貌图中的 C’，它是由

腐蚀坑连成的一条线。 

小角晶界在 X 射线衍射形貌图上的表现形式与样品扫描方向和

小角晶界两侧晶粒的位向差有关。由于小角晶界两侧存在位向差，当

样品扫描方向垂直于小角晶界时，线光源分别在小角晶界两侧扫描时

获得的衍射强度不同，因此，在衍射形貌图上会看到小角晶界 A 两侧

存在衬度差。当样品扫描方向平行于小角晶界时，同一条线光源在小

角晶界两侧的衍射方向不平行，因此，小角晶界两侧的衍射图像会发

生重叠或分离。图 6 为小角晶界两侧位向示意图。当小角晶界两侧

位向如图 6（a）所示时，衍射图像在小角晶界上会发生部分重叠，

重叠部分的衬度较深，从而形成黑色衬度的小角晶界（如 C）。当小

角晶界两侧位向如图 6（b）所示时，衍射图像会沿着小角晶界分离，

从而在两个衍射图像之间就会形成空白区域，即我们看到的白色小角
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晶界（如 B）。 

 

图 6  小角晶界两侧位向示意图。 
Fig. 6  Schematic diagram of low-angle grain boundary. 

 

 

图 7  （a）碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 5：夹杂，（b）腐蚀

坑显微照片。 
Fig. 7  (a) CdZnTe X-ray topography image of type V, 
inclusion/precipitate, (b) micrograph of etch pits. 

 

图 7 是夹杂显露在衬底表面的 X 射线衍射形貌及腐蚀坑显微照

片。在图 7（a）上分布着多个大小不同的“白点”，其中 A 点最大，

将其在反射显微镜下观察，如图 7（b）中的 A’所示，A’是典型的 Cd

夹杂显露在衬底表面的腐蚀形貌。在 A 点的局部放大图上可看到，在

“白点”的边缘有清晰的 Cd 夹杂的 6 角形结构。由上述分析可知，

图 7（a）中所示的“白点”缺陷是由于夹杂显露在衬底表面上产生

的。 
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图 8  碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌类型 6：表面划伤 
Fig. 8  CdZnTe X-ray topography images of type VI, scratches. 

 

图 8 是碲锌镉衬底表面被严重划伤的 X 射线衍射形貌。从图中

我们可以看到不同形状的“白条”缺陷，“白条”形状不规则，边缘

呈锯齿状，一般在“白条”内没有衍射衬度。在图 8 左图中所示的

“白条”穿过孪晶带及其他晶体结构缺陷，这说明“白条”缺陷不是

晶体结构缺陷。经过观察研究发现，该缺陷是由于镊子等对样品表面

划伤造成的，这种划伤又可分为两种，第一种，镊子等对样品表面划

伤，直接对该表面测试，在 X 射线衍射形貌图上就会看到对应的“白

条”缺陷。第二种，在镊子等划伤样品表面后，对样品进行抛光处理，

如果划伤造成的晶格损伤深度为 ΔD，而抛光去除厚度小于 ΔD，则划

伤引起的晶格损伤没有完全去除，在 X 射线衍射形貌图上仍会看到对

应的“白条”缺陷。 

综上所述，碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌主要有六种特征类型，

分别对应六种晶体结构或缺陷：均匀结构、镶嵌结构、孪晶、小角晶

界、夹杂、表面划伤。通过注意保护样品表面，表面划伤已完全消除。

在单晶生长工艺中采用 pBN 坩埚代替石英熏碳坩埚，衬底 EPD 降至 5

×104cm-2 以下，镶嵌结构缺陷基本已消除[5, 17]，目前，本课题组制备

的衬底的 X 光貌相 70%以上是均匀结构类型，仍存在的主要缺陷类型

是小角晶界。 
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2.2 碲锌镉衬底表面质量对碲镉汞外延层的影响 

 

图 9  （a）碲锌镉衬底 X 射线衍射形貌，（b）液相外延碲镉汞外延

层 X 射线衍射形貌。 
Fig. 9  X-ray topography images of (a) a CdZnTe substrate, (b) the 
MCT epitaxial layer grown by LPE. 

 

图 9 是一个有较多缺陷的碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌，以及

在该衬底上液相外延生长的碲镉汞外延层的 X 射线衍射形貌。在图 9

（a）中的衬底上可看到各种表现形式以及不同晶向偏离程度的小角

晶界结构缺陷。图 9（b）右下角无成像部分是由于样品表面残留母

液引起的，图像的粗糙感说明碲镉汞外延表面的粗糙度比较大，除此

之外，图 9（b）所示的碲镉汞外延层的 X 射线衍射形貌特征与衬底

基本一致，衬底上的各种小角晶界全部“复制”到了外延层上。 

 

图 10  （a）碲锌镉衬底 X 射线衍射形貌，（b）液相外延碲镉汞外

延层 X 射线衍射形貌。 
Fig. 10  X-ray topography images of (a) a CdZnTe substrate, (b) the 
MCT epitaxial layer grown by LPE. 
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图 10 是一个近乎无晶体结构缺陷的碲锌镉衬底的 X 射线衍射形

貌，以及在该衬底上液相外延生长的碲镉汞外延层的 X 射线衍射形貌。

图 10（a）所示碲锌镉衬底的 X 射线衍射形貌衬度均匀，基本无缺陷。

在图 10（b）所示的碲镉汞外延层上，可看到均匀的“CrossHatch”

结构，焦翠灵等[18]认为这是衬底与外延层晶格失配度约为 0.03%时的

表现，除此之外，外延层 X 射线衍射形貌均匀一致，未见其它缺陷。 

从以上分析中可看出，碲锌镉衬底质量对碲镉汞外延层质量具有

直接的影响，小角晶界等晶体结构缺陷会“复制”到外延层上，晶体

结构完整的衬底是制备高质量碲镉汞外延材料的基础。 

3. 结论 

反射式 X 射线衍射形貌术是一种非破坏性整体研究碲锌镉衬底

及碲镉汞外延层晶体结构缺陷的有效方法。X 射线衍射形貌与 Everson

腐蚀形貌相比，Everson 腐蚀形貌法揭示的缺陷更多，分辨率更高，

可以分辨一个腐蚀坑大小的缺陷，其缺点是不能直观反映小角晶界等

缺陷的晶向偏差，而且需要破坏衬底表面；X 光貌相法的分辨率取决

于探测器的分辨率，它的优点是可以对准备外延的衬底表面进行无损

检测，并与外延结果进行对比。两种方法各有优缺点，可以相互补充。 

本文结合 X 射线衍射形貌术与 Everson 腐蚀形貌两种测试方法，

对碲锌镉衬底的晶体结构缺陷进行了对比分析，总结出六类 X 射线衍

射形貌类型，包括均匀结构、镶嵌结构、孪晶、小角晶界、夹杂、表

面划伤，目前，存在的主要缺陷是小角晶界。对衬底与外延层的 X 射

线衍射形貌研究发现，小角晶界等晶体结构缺陷会延伸到外延层上，

晶体结构完整的衬底是制备高质量碲镉汞外延材料的基础。因此，消

除小角晶界缺陷是目前提高碲锌镉衬底质量的主要研究方向。 
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