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A téma cime: Besugarzassal létrehozott ponthiba és ponthiba-agglomeratumok, valamint ezek
optikai tulajdonsagokra gyakorolt hatdsanak elméleti vizsgélata sziliciumkarbidban

A kutatas idétartama: 4 év (2002 marcius 1 — 2005 december 31)

A sziliciumkarbid (SiC) az egyik legigéretesebb alapanyag nagyteljesitményi elektronikai
alkalmazasokhoz. Egyel6re a SiC-ban a ponthibak szerepének tisztazasa nélkildzhetetlen a technoldgia
optimalasahoz. Ez kiléndsen igaz a besugarzassal létrehozott ponthibakra. Az elmult években foleg az
ilyen tipust hibak tulajdonséagait hatroztam meg kvantummechanikai szamitasokkal. Emellett mint
latni fogjuk, szamitasaink eredményei szerint remény van arra, hogy ez az anyag az opto-elektronikaban
is alkalmazhato legyen egy kilonleges szuperrécs létrehozésaval.

A kutatasi tervben eredetileg az alabbiakra vallalkoztam:

elsd év:

Dy centrum’’-nak nevezik azt a hibat, amelyet elsésorban szénnel implantalt mintakban figyeltek meg
a SiC-ban. Ezen szerkezeti hibardl a lokalis rezgési mddusain kivil szinte semmit sem ismerlink. A
centrum azonositasadban szamitasaink jelentés segitséget nyujthatnak, hiszen az altalunk javasolt modell
lokélis rezgési modusai kdzvetlenill dsszehasonlithatoak a kisérleti eredményekkel. Bizonyos kisérletek
arra utalnak, hogy ,,anti-site’” parok, annak aggregatumai alakulhatnak ki a SiC-ban. Az ,,anti-site”’
parok stabilitdsat valamint az elektromos tulajdonsagait ezért fontos megvizsgélni a szamitasokkal.
Kilondsen fontos kérdés, hogy az aggregatumok mennyire lehetnek kiterjedtek a racsban.

masodik év:

Van egy misztikus, 1700 ‘C hokezelés utan is stabil (szerkezeti) hiba, amelyet D, centrum’’-nak
hivnak. Csak kevés kisérleti adat all rola rendelkezésre. Ezen centrum természete és azonositasa hagyon
fontos a SiC kutatd kozdsseg szamara. Ez nagy feladat, mert a szerkezeti hibak nagyszamu
kombinécidjat kell figyelembe venni a modell felallitasahoz. A modell feléllitdsat megkdnnyiti az a svéd
partnerlinktél kapott, eddig le nem koz6lt informacio, hogy a hexagonalis SiC-ban a D centrum

szimmetriaja C3,. Ennek alapjan az eddig harminc éve (1) ismeretlen eredetti hibara megtalalhato a
megfelelé mikroszkopikus modell.

harmadik év:

A SiC sugarkarosodasa soran bizonyosan keletkeznek intersticialis hibak is. Ezeknek tulajdonsagairol
szinte semmit sem tudunk még. Ennek vizsgalata szintén alapveté fontossagu a félvezeték korében,
amelyet el szeretnek végezni.

negyedik év:

A Tanszék felfedezett egy olyan technologiat, amelynek segitségéevel jol texturalt Si-SiC rétegeket lehet
egymasra ndveszteni. Ez alapja lehet a SiC optikai alkalmazasanak, ha Si-mal és mas anyagokkal létre
lehet hozni szuperracsokat. Ezen szuperracsok racs ill. elektronikus szerkezetének karakterisztikajat
szdmitdsainkkal meghatarozhatjuk kilonos tekintettel a lehetséges optikai alkalmazésokat nézve. Ezen
alapkutatasi téma nagy lélegzeti, és egy egész év munkajat igenyli.

Az elmult négy évben ezen témak mindegyikében fontos eredmeényeket sikerult elérni. A kutatasok
soran kideriilt, hogy nemcsak az antisite-aggregatumok, hanem a vakanciaaggregatumok is fontosak
lehetnek. A vizsgalatainkat erre is Kiterjesztettik. A kulfoldi partnerekkel valo egyittmiikddése soran
fontossd VAlt a hidrogén szerepének tisztdzdsa az adalékolas szempontjabdl, valamint az
adalékatomokhoz kapcsolddd kisérleti eredmenyek értekelése. Ezenkivil a Paderborni Egyetem
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(Németorszag) Elméleti Fizika Tanszék kutatdcsoportjaval vald egylttmiikddés soran megvizsgaltuk a
SiC/SiO; hatéarfellleten kialakuld hibak eredetét, amely lényeges az SiC-MQOS technoldgia optimalasa
szempontjabol. Az aldbbiakban szeretném 6sszefoglalni réviden eredmeényeinket. Azokrdl az
eredményekrél szolok részletesebben, amelyek még nem jelentek meg nyomtatasban, a tébbiben pedig
utalok a megjelent cikkekre a jelentés végén talalhatd sorszam szerint, ahol a részleteket el lehet olvasni
a benne talalhaté megfelelé hivatkozasokkal egyutt. Szamitasaimban szupercella-modellt hasznaltam.
Tipikusan a strtisegfunkcional-elméleten belil a lokalissiiriiség-kdzelitést alkalmaztam, de a tiltottsav-
hiba kikertllése miatt BLYP hibridfunkcionalt, valamint egyszerisitett GW mddszert is alkalmaztam
[11]. Az utdbbi uttér6 modszernek szdmit a hibafizika tertiletén. A szamitasokat tébbnyire (nem
kizardlagosan) szuperszamitogepeken hajtottam végre. A szuperszamitogépek témaszamaihoz a kilfoldi
kisérleti csoportokkal val6 egyiittmiikddés soran sikeriilt hozzajutni (Pittsburghi Egyetem, Prof. W.J.
Choyke; Linkdpingi Egyetem, Prof. Erik Janzén). Ezek a Pittsburghi Szuperszamitdgépkdzpontban
(PSC) és a Linkopingi (svéd) Nemzeti Szuperszamitogepkdzpont (NSC) kdzpontjait jelentik. A gépidét
évente kellett Ujrapalyazni, amelyet rendszeresen meg is kaptunk eredmeényeinkre valé tekintettel. A
Paderborni Egyetemen Prof. Thomas Frauenheim elméleti csoportjaval szintén egyittmiikddtem (Eva
Rauls és Jan Knaup diplomamunkajat részben feliigyelve). Ennek kdszdnhetéen az ottani PC-klasztert is
hasznalhattam a szamitasok végrehajtasahoz. A kutatdmunkat segitette harom csereprogram (az utolsé
csereprogramban ezen OTKA témavezet6je magyar reszrol a témavezeto):

Magyar-Svéd (MTA-IVA) egyuttmiikddés (Nr.36): Theoretical and experimental investigations of
defects in silicon carbide (partners: MTA-MFA, IMC Stockholm, U. Link6ping)
1999-2004 2x2 hét/év kutatocsere

Magyar-Német (MTA-DFG) egyuttmiikddés (Nr. 112): Theoretical and experimental investigations of
defects in silicon carbide (partner: U. Paderborn)
1999-2004 3 hdénap/év kutatdcsere

Magyar-Német (MTA-DFG) egyuttmiikddés (Nr. 113): Formation and passivation mechanism of charge
carrier traps during thermal oxidation of 4H-SiC (partner: U. Paderborn)

2005-2007 3 hdénap/év kutatdcsere

Az OTKA szerz6désben megitélt 6sszeg 4 évre brutté 4.000.000 Ft volt, amelyb6l 2004-ben 140.000 Ft-
ot, mig 2005-ben 100.000 Ft-ot vontak el kdltségvetési okokbol. A fenti dsszeg tulnyomé része az alap
infrastruktdrat biztositotta a kutatasokhoz (szamitogépek ill. azok alkatrészei, fogyé irodai eszk6zok),
valamint az eredmények ismertetéséhez jarult hozza nemzetkdzi konferencidkon.

Az eredményeket nem a kutatasok idobeli lezajlasa szerint osztalyoztam, hiszen azok gyakran egymas
mellett pdrhuzamosan folytak. Ehelyett 6t probléma szerint csoportositom az eredményeket: adalékolas
elméleti vizsgalata, antisite-aggregatumok es vakancia-aggregatumok vizsgalata, intersticialis atomok
aggregatumainak vizsgélata, a hatarfeluleti allapotok elméleti vizsgalata, valamint egy kilonleges
szuperrdcs elméleti vizsgalata. Leirom, hogy ezek hogyan kapcsolédtak a munkatervben
megfogalmazott célokhoz. Az antisite- és intersticialis-aggregatumokkal kapcsolatos eredményeimet
meghivott elgaddkent adtam elé a 2003-as lyon-i International Conference on SiC and Related
Materials konferencian ,,Antisites as possible origin of irradiation induced photoluminescence centers in
SiC: A theoretical study on clusters of antisites and carbon interstitials in 4H-SiC” cimmel.

oAz adalékolas soran felmerll6 problémak vizsgalatat hdrom részre osztom: 1) a sekély akceptor szint
Iétrehozasanak problematikaja, killéndsen a bor esetén 2) a hidrogén hatasa az n-tipust adalékatomokra
3) az n-tipusu foszfor adalékatomhoz tartozé kisérleti eredmények értelmezése. Mint latni fogjuk, az 1)
pont elsésorban a munkaterv harmadik évéhez kétédik majd.

o] 1) A SiC-ban két tipikus p-tipusu adalékatom van: a bér (B) és az aluminium (Al). A B sekeély
akceptor ionizacidés energidja kb 0,3 eV, mig az Al-é kb. 0,2 eV. Béar a SiC-alapu elektronikai
eszkozoket tipikusan magas hémérsekleten szeretnék hasznalni, mégis az Al ionizacids energidja
viszonylag magas. Felmerll kérdésként, hogy meg lehetne-e valositani ennél sekélyebb
akceptorallapotot is. Szadmitasaink kimutattak [1,3], hogy az Alsi-Nc-Alsi komplexum akceptor
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ionizacios energigja kisebb, mint az Al-é. Ugyanakkor kérdéses, hogy ezt a komplexumot
szabalyozottan el6 lehet-e allitani.

o] A masik probléma a bor adalékolasa. A SiC-ban a boér elvileg mind a Si helyére, mind a C-
helyére be tud UlIni. (Az Al esetén a C-helyettesités energetikailag kedvezétlen.) A szamitasok szerint a
Bsi a sekély akceptor, amelyet a kisérletek is alatimasztanak [11]. A B¢ pedig egy mélyebb akceptor
fuggden [11]. A bort implantélassal is szoktak adalékolni. A cél az, hogy a sekély bort (Bs;) aktivaljak,
amelyet szeén és bor koimplantalasaval probaltak elérni. A bor és szén ko-implantacids kisérletek
tapasztalatai: kizardlag borral implantalt mintdkban a mély bér aktivalodott, 1:1 (B:C) implantécid
esetén a sekely akceptor, mig 1:10 implantacié esetén egy Uj, mély nivoju hiba jon létre; a
koimplantalt mintdkban a bor diffuzid retardalasat is megfigyelték. Korabbi szamitasainkban
megmutattuk, hogy a B a szén helyén stabilabb, mint a B a szilicium helyén, ezért latnak mely bor
aktivaciot tiszta B-implantacio esetén. Az 1:1 koimplantacio esetén a szén-vakanciakkal rekombinal a
szén-Onintersticialis sziliciumvakanciat hatrahagyva a bérnak, aktivalva a sekély B-akceptort. Az 1:10
koimplantacié soran a szénatomok vannak tdbbségben. Szamitasaink kimutattdk, hogy a szén
onintersticialisok termikusan stabil aggregatumokat hoznak létre (lasd lejjebb). Ezért felmertilt, hogy a
tobblet szén atomok a bdrral is létre tudnak hozni stabil komplexumokat. Megallapitottam, hogy a
sekely bor akceptor és két szén-onintersticidlis alkot termikusan stabil komplexumot. A bor
intersticialis a szén-onintersticialissal szintén termikusan stabil komplexumot hoz létre. A szamitasok
megmutattak, hogy a fenti hibak mind U.n. bistabil, negativ-U hibak. Ez azt jelenti, hogy ezek a hibak
a toltésallapottol fliggéen megvaltoztatjak a geometridjukat, és bizonyos toltésallapotok nem stabilak a
Fermi-szint egyetlen helyzeténél sem. A fenti hibak mind mély nivokat hoznak létre a tiltott savban,
azaz az akceptor adalékok aktivitasat erésen lecsokkentik. Az 1:10 koimplantacié esetén mar nagy
valdsziniséggel ezek a B+C komplexumok jonnek létre, amelyeknek mely szintjei vannak a
tiltottsavban kozel a mért szintekhez lerontva a sekély bor aktivalasat. Masrészt a bor diffizidjanak
retardalasat is meg tudjuk igy magyarazni, hiszen a bor intersticialist befogja a szén-6nintersticialis. A
fenti eredményeket az Applied Physics Letters folyoiratban publikaltuk [11]. Ebbe a kutatasba sikerilt
egy TDK-az6 hallgatét bevonnom (Hornos Tamas, Ill. helyezés a BMGE-n), aki azéta ebbdl
diplomézott és doktorandusz hallgaté lett nalam.

o] Az Al-ot szintén szoktak implantalni adalékolas céljabdl. Itt is célszeriinek tiint megvizsgalni az
Als; és szén-intersticialis komplexumokat. Hasonldéan a bér esetéhez, itt is talaltunk mély nivoval
rendelkezé hibakat [10]. A cikkiink [10] megjelenése utan publikaltak, hogy Al-implantalt mintakban
taldltak parazita, valésziniileg Al-hoz kothet6 0j, elektromosan aktiv hibékat [12]. A kordbban altalunk
vizsgalt komplexumok azonban csak részben tudjak magyarazni az ujonnan felfedezett hibak
stabilitsat és ionizacios energidit. Ezért ezen a téméan tovabb dolgoztunk 2005-ben. Vizsgalatainkba
bevontuk az Al vakanciaval alkotott komplexumait, valamint az intersticidlis Al és szén-
intersticialisok komplexumait. A szamitasok eredményei arra utalnak, hogy a fenti észlelt parazita
hibak eredete ezen hibakomplexumokhoz kétheté. Az eredményeket a Physical Review B-be kildtik
be, amelyet most birélnak el [12].

o] 2) A SiC-beli hidrogénhibak korabbi eredményeit egy konyvfejezetben irtuk le [8], amely
részben tartalmazott Uj eredményeket is (hiperfinom-szamitas). Ebben meg tudtuk magyarazni, hogy a
p-tipust adalékatomokat hogyan passzivalja a hidrogén (azaz Uj adalék-hidrogén komplexum
létrehozasaval elektromosan inaktivva teszi). Itt azt is meg tudtuk magyaradzni, hogy a kémai
goézlevalasztassal (CVD) elGallitott borral adalékolt SiC-ban a bor a hidrogénnel egydtt a Si-helyére (il
be, amely a h6kezelés utan végul a sekély bor akceptort aktivalja. Ugyanakkor a sekély donor nitrogén
passzivalasat nem sikerdlt elérni a hidrogénnel valé kezelés utan. Szamitasaink megmutattak, hogy a
nitrogén bar magahoz tudja kotni a hidrogént, de annak koncentrécidja tébb nagysagrenddel kisebb,
mint a nitrogén donor koncentracioja. Eredményeinket az Applied Physics Letters-ben publikaltuk [5].
A foszfor donor CVD-beli adalékolaséaval tobb probléma is felmerilt: a PH; prekurzorral adalékolt
mintdkban a maximum koncentracié alig érte el a 10 cm™-t, valamint a koncentracitja a
sztochiometriatol se Ggy fuggott, mint ahogy vartdk [14]. Felmerdilt, hogy hasonléan a bérhoz, a
hidrogén és foszfor komplexumai adhatnak magyarazatot ezekre a jelenségekre. A CVD novesztés
kortlmeényeit szimulédlva meghataroztuk a SiC-ban a maximalis P-koncentraciot, amely valoban
kisebb, mint 10'” cm™. Ennek oka az, hogy a CVD gaztérben a P kémiai potencialja tulsagosan
alacsony. Javasoltuk, hogy probalkozzanak mas P-prekurzorral, amelyhez magasabb P kémiai
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potencial fog tartozni. A szamitasok szerint a Ps; donor mellett két-harom nagysagrendben

- s

- sz

kémiai potencialjat. Evvel meg tudtuk magyarazni a Ps; koncentricidjanak alakulasat a gaztérbe jutott
Si és C-prekurzor gazok aranyanak fiiggvenyében. Az evvel kapcsolatos eredményeket az Applied
Physics Letters-ben publikaltuk [14].

o] 3) A foszforhoz kapcsolodo elektron paraméagneses rezonancia (EPR) spektrumok ertelmezése
Onellentmondasos volt az irodalomban [15]. A svéd és japan kisérleti csoport CVD noévesztés
segitségével rendkivil nagytisztasagl P-ral adalékolt mintakat hozott létre, amely alig tartalmazott
nitrogén szennyezét. Ez fontos volt, mert a nitrogén EPR-jele gyakran elfedte a P-hoz kotédot. Az
ban a megmért Ps; centrum az 0.n. kbbos helyen van és a donor elektron allapotfiiggvény szimmetriaja
A; a Cg, pontcsoportban. Az U.n. hexagonalis helyen a donor elektron allapotfliggvény szimmetriaja
viszont E, és a gerjesztett A; allapot nagyon kdzel van hozza. Ez lehet az oka, hogy a Ps; donort a
hexagonalis helyen nem tudjak kimérni (spin-relaxacids id6é tal kicsi). Ennek alapjan sikerilt
azonositani a Ps; donort a 6H-SiC-ban is. Az eredményeket a Physical Review B folyoiratban kozoltiik
[15]. Az USA-beli kollégak fotolumineszcencia kisérletekben (PL) talaltak egy foszforhoz kétheté Uj
jelet CVD novesztett SiC mintdkban. A PL kisérletekben megbecsilt koncentracié arany valamint a
sekely donor jelleg alapjan elészér mutattuk ki, hogy a foszfor a szén helyén is eléfordul [22].

oAz anti-site és vakancia-aggregatumoknak nagy a jelentésége a SiC-ban. Munk&m (egyuttmiikodve
mas Kisérleti csoportokkal, valamint a Paderborn Egyetem elméleti csoportjaval) jelentésen hozzajarult
ennek felismeréséhez. Ezek az eredmények részben a munkaterv elsé és masodik pontjahoz kétédnek.

o] Az izolalt szén-antisite (Csi) elektromosan inaktiv, a képzd6dési energidja alacsony [9].
Ugyanakkor latni fogjuk, hogy Cs; befoghat mas hibakat, amelyek elektromosan aktivak. A Cgj-t
magat kozvetlenul szinte lehetetlen észlelni, de megmutattam, hogy p-tipust mintakban a hidrogént be
tudja fogni. Erdekes madon igy egy elektromosan aktiv hiba jon létre: azaz a H aktivva tett egy
korabban elektromosan inaktiv hibat, amely nem tipikus [9]. Igy mégis lehetne észlelni ezt a hibéat a
Physical Review B cikkiink szerint [9]. Az izolalt Si-antisite (Sic) betolt6tt hibaszintekkel rendelkezik
kozel a vegyertéksav teteje felett [4]. Az anti-site-ok nem mozgékonyak dnmagukban. Azonban ha
vakancia diffundal a kozelikbe, akkor a vakancia-segitett diffGzioval a Cg; és kisebb mértékben a Sic
is mozogni tud a racsban [7]. Szdmitésaink szerint a diff(zi6 soran létrejohet a kozeli antisite-par (Sic-
Csi), valamint ennél nagyobb aggregatumok is, amelyek megmagyarazhatnak néhany korabbi PL jelet.
Szamitasaink szerint az anti-site parok aggregécidja egy végtelen (0001) sikon az anti-site pérok
egy inverzidés domén. Szamitéasaink szerint a végtelen sikban az egy anti-site parra jutd energia csak
1.6 eV lesz. Mivel az izolalt antisite-par rekonstrukcidjahoz kb. 5,3 eV sziikséges, ezért varhatoan a
metastabil inverziés domén visszaalakitasa tokéletes kristalyra még tobb energiat igényelne. Ez a
fontos eredmény inspiralt minket egy Uj, hipotetikus szuperracs vizsgalatara (Id. utolso pont). Ezeket
az eredményeket Physical Review B folydiratban kdzoltuk [7]. Itt fontos megjegyezni, hogy létezik
egy termikusan rendkivil stabil PL centrum, amelyet Dj-nek neveztek el. Méar tébb mint 30 éve
ismerik, de az eredete sokaig nem volt tisztazott. A szamitott elektronszerkezet és rezgési modusok
alapjan arra kovetkeztettiink, hogy a Sic-Cs; hiba teljes mértékben meg tudja magyarazni a
spektrumot. Ezt a fontos eredményt a Physical Review B folyoiratban k6zoltik [4].

o] Szamitasaink azt is megmutattak, hogy a vakancia-aggregatumok képz6dése magas
hémérsékleten egy kedvezd folyamat. Konkrétan a sziliciumvakanciahoz (Vs)) egyre tobb
szénvakancia (V¢) tud kapcsolodni [21]. Minél nagyobb az aggregatum, annal kisebb a rakovetkezo
vakancia disszociacios gatenergiaja [21]. Ez a jelenség egy fontos probléméahoz kapcsolddik a SiC
félvezetoiparban: a kommercialis SiC félvezet6 szeletek gyakran nitrogénnel szennyezettek, amelyek
n-tipusuva valtoztatjak a SiC-ot. A teljesitményelektronikai eszkoz létrehozasanal azonban rendkivil
fontos, hogy U.n. félszigetel6 szeleteket lehessen létre hozni (azaz a Fermi-szint legyen a tiltottsav
kozepén), mert igy a parazita kapacitasok szamat csokkenteni lehet. Ujabban sikerilt ilyen félszigeteld
SiC-ot noveszteni, amelyekben ismeretlen eredetii szerkezeti hibak kompenzaltak a nitrogén donort.
Szamitasaink arra utalnak, hogy ezek az ismeretlen eredetii szerkezeti hibak a vakancia-aggregatumok.
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Ezt az elméletet pozitron annihilacios kisérletek latszanak alatamasztani [18]. A szamitasok szerint a
divakancia hiba létrejotte rendkivil kedvezo, amennyiben a Vs; és V¢ is képes diffundalni, amely mély
szinteket hoz létre a tiltottsdvban. (Korébban az izolalt V¢ azonositasahoz mi is hozzajarultunk a SiC-
ban [2].) Ugyanakkor meglepd, hogy eddig nem sikerllt semmilyen jelet a divakanciaval
egyértelmiien azonositani. Japan és svéd kisérleti kollégakkal egyuttmitkddve megallapitottuk, hogy a
kordbban ismert P6/P7 EPR centrumot tévesen interpretaltdk, és a P6/P7 centrum a divakancia
semleges triplett alapallapota [16]. A szamitasok annyira pontosak voltak, hogy még az individualis
Csy szimmetriaju P6 centrumokat is sikerult a megfelel6 hexagonalis-hexagonalis, ill. kébds-kdbds
konfiguréacidkkal azonositani. Eredményeinket a Physical Review Letters folydiratban kdzoltik [16].
Ez azért is volt fontos eredmény, mert a kordbbi téves interpretacio miatt mas EPR centrumok
értelmezése is megkérddjelezédik a SiC-ban, es evvel egyutt az ott lejatszodd atomi folyamatok
értelmezése. A félszigetel6 mintakban a dominans EPR centrum az u.n. SI5 centrum. Ennek
azonositasa fontos, hiszen hozzajarulhat az SiC technoldgia optimalasahoz. Az EPR centrum
intenzitasanak novelése céljabdl nem az eredeti félszigetel6 mintakat hasznaltuk fel, hanem n-tipusd
besugarzott mintakat [18]. Igy lehetévé valt, hogy pontosabb hiperfinomstruktarat mérjink ki. A
megfigyelések szerint két konfiguracioja van a hibanak: alacsony hémérsekleten két Si-atomra
lokalizalt spinstiriiség a jellemzé Cyn szimmetridval, mig 50 K felett egy masik konfiguraciéba megy
at, ahol féleg egy Si-atomon lokalizalt a spinstriség. Szamitasainkkal megmutattuk, hogy a negativan
toltott (Csi-Vc) hiba axialis konfiguréacidi pontosan evvel a tulajdonsdggal rendelkeznek [18]. Evvel
kapcsolatos eredményeinket a Physical Review Letters folydiratba kuldtik be, amely most biralnak el
[18]. Ezen hiba azonositasa tulmutat a SiC terileten. A Csi-V¢ hiba éltalanosan az antisite-vakancia
(AV) parok csaladjaba tartozik a vegyuletfélvezetékben. Fontos megjegyezni, hogy egy XY
vegyuletfélvezetoben egy X-tipusl vakancia a mozgasa soran az Y atom helyére ugorhat, mikdzben Y
atom az X-vakancia helyére kerll, azaz egy AV-par johet létre. Ez az AV-pér az izolalt vakancianal
akér stabilabb lehet a toltésallapottol fliggéen. Koradbban a I11-V félvezetékben (féleg a GaAs-ben)
ilyen AV-parok létezését mar megjésoltak, de tudomasunk szerint nincsen egyelére Kisérleti igazolas
az AV-parokra a mi vizsgalatunkat kivéve [18]. Az SI5 centrum azonositasat az is megerésiti, hogy
konzisztensen meg tudtuk magyarazni azt a tényt, hogy a foto-EPR vizsgalatok szerint harom
ionizécios kuszob is tartozik ehhez a hibadhoz. A foto-EPR mérésekben az SI5 EPR jel intenzitasa
harom kilénb6z6 foto-gerjesztési energiandl nétt meg, amelyet Ugy interpretalhatunk, hogy
egyenstlyban a tobbségben levd nem-paramagneses (Csi-Vc)® hibat ionizaltuk megndvelve a
az, hogy a (Csi-Vc)? hibahoz szintén két konfiguracid tartozik, mindkettéhoz egy teljesen betéltott és
egy Ures hibaszint a tiltottsav felsé reszeben. Az ionizacio lehet direkt a vezetési sdvba a betoltott
szintrél, vagy pedig lehet kozvetett az Ures hibaszinten keresztil mind a stabil, mind a metastabil
konfiguracidban [20].

oAz intersticialis aggregatumok fontossagara méar korabban utaltam az implantécidval torténo
adalékoléssal kapcsolatban. A munkatervben harmas pontjdnak elérehozdsa fontossa valt, miutan
elektronnal besugarzott SiC-ban 0j PL centrumokat fedeztek fel, amelynek alsavjaiban szén-szén
rezgésre utald energiakat talaltak [6]. A munkaterv elsé pontjaban szerepld, kordbban jol ismert Dy,
centrum is ilyen tulajdonsagu. Ezért a szamitasaimban megvizsgaltam két szén-Onintersticialis
egymassal, illetve Cgi-tal alkotott komplexumait. Elsé munkaban féleg a kotési energidk valamint a
rezgési frekvencidk kiszamitasara koncentraltam [6]. Itt megallapitottam, hogy a szén-6nintersticialisok
egy része extrém stabil komplexumokat tud létrehozni, mig mas részilk metastabil. Ez (j és fontos
eredmény, hiszen barmilyen fajta besugarzas (pl. implantalas) létrehozhatja ezeket a hibakat.
Szamitasaink szerint mindegyik elektromosan aktiv hiba. Szdmitdsaim alapjan a Dy és P-T PL
centrumokra adtam konzisztens modellt. Néhany hibara kiszamitottam a hiperfinom-allandokat is,
hogy konnyebben lehessen azokat azonositani. Ezt a nagylélegzetii munkat a Physical Review B
folydiratban kozoltuk [6]. Késébb Ujabb szén-klaszter metastabil formakat fedeztem fel [17]. Itt
részletesebben megvizsgaltam az ioniz4cids energiakat. Szamos, kordbban kimért mélynivo tranziens
spektroszkdpia centrumra tudtam modellt felallitani, amely megmagyarazta a stabilitdsukat és
ionizacios energiajukat. Ezek kozil az egyik legfontosabb a termikusan rendkivil stabil Z1/z2
centrum, amelyet kordbban tévesen nitrogénhez kotottek [17]. Eredményeimet a Physical Review B
folyoiratban kézoltem [17].
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oA Paderborni Egyetemmel egylttmiikddésben megvizsgaltuk a SiC/SiO, hatéarfellleten létrejové
hibakat. Az ottani diplomazé (Jan Knaup) munkajat reszben én felligyeltem. Szemben a sziliciummal,
a SiC-ban a SiC/SiOz-ben létrejové hibak koncentracioja nem elhanyagolhatd. Az azonositas
Iényegesen hozzajarulhat a technoldgia optimalasahoz. A hatarfeluletre alkottunk egy olyan modellt,
amelyben idealisan illeszkedik a SiC és SiO,. Itt megvizsgaltuk, hogy egy bediffundaldo O, molekula
milyen hibakat hozhat létre a kiildnb6z6 reakcidk energidit kiszamitva. Azt talaltuk, hogy féleg a (VO)
hiba jon létre az oxidacio soran [13]. Ez bizonyos hatarfelileti hibaszintek kialakitasaért felelés a
szamitasok szerint. Eredményeinket a Physical Review B folyoiratban kzoltik [13].

oA fenti témak mellett folyt a kvantumgddor-jelenségek kutatdsa a sziliciumkarbidban, amely a
munkaterv negyedik pontja. Ebbe a munkéaba Buruzs Adam diploméazo hallgaté kapcsolddott be, aki
azéta sikeresen diplomazott és azota TU Wien doktorandusz hallgatoja. A kezdeti eredményeket
diploméz6 hallgatdm TDK el6adason mutatta be, és Il. helyezést ért el vele a Fizika szekcioban a
BMGE-n. Egy kilonleges struktdraval foglalkoztunk: az u.n. polaritasvaltasos hibaval, amikor egy C-
C ill. Si-Si sikhibat iktatunk be a c-tengely mentén a 4H-SiC-ba. Abban az esetben, ha teljesen egymas
mellé rakjuk a két hibat, akkor kapjuk az antisite-par sikhibat, amelyrél fentebb szdéltunk. A
szupercella-periodicitas miatt a két hiba hatasat egyszerre tudtuk vizsgélni. Megéllapitottuk, hogyha ezt
a két hibat megfeleléen kozel rakjuk egyméashoz (de nem kozvetlenul egymas mellé), akkor a C-C
kornyéken kétdimenzids lyuk-elektrongaz &llapotok alakulnak ki (0.n. I. tipust kvantumvolgy
struktdra), mig a Si-Si kétdimenzios lyukgazt hoz létre, viszont a vezetési elektronok szamara gatat
jelent (0.n. 1l. tipust kvantumvdlgy struktdra). A szdmitasok szerint elvileg lehetséges ultravékony (2-4
A) kétdimenzios elektron(lyuk)gaz létrehozasa ezekkel a struktdrakkal, amelyek mind az
alapkutatasban, mind az alkalmazott kutatasban fontosak lehetnek. Minél tavolabb rakjuk egymastdl a
két hibat, a C-C annal inkabb sekélyebb &llapotokat hoz létre, mig a Si-Si annal mélyebbeket: ez azt
jelenti, hogy az effektiv tiltottsav szélessége a két hiba tavolsagatdl fuigg. Ennek oka az, hogy a Si-Si és
C-C hibakban résztvevé Si és C atomokon maés lesz toltésatadas, mint a perfekt SiC-ban. Ez Iétrehoz
egy allandd elektromos teret a két hiba kozott, amely egy lineéris potenciallejtét indukal a két hiba
kozott. Ezt az elektromos teret (valamint a potenciéllejté meredekséget) csokkenti a 4H-SiC-ban levo
intrinszik dipolusbol szarmazo elektromos tér. A szamitasok szerint a téltésatadas nagysaga fuggetlen a
hibak tavolsagatol, allandénak tekinthets. Ebbol kovetkez6en minél messzebb vannak egymastél a
hibak, annal nagyobb a potencialkiulonbség a hibahelyek kozott. Végulis cikk-cakkos atlagos
potencidlisenergia-menet alakul ki ebben a strukturdban. Emiatt elneveztik polarizécids szuperracsnak
a fenti struktirat. Ez esélyt ad arra, hogy ezen strukturakban az optikai aktivitdas megnéhet a 4H-SiC
kristalyhoz képest. Kiszamitottuk a képzetes dielektromos &llandét mind a tokéletes SiC-ra, mind a
polarizacids szuperracsra, illetve a Kamers-Konig-relacio segitsegével a valds dielektromos allandot is
meghataroztuk. A szamitasok szerint az abszorpcios €l felfutidsa az effektiv tiltottsdvnak megfelelé
energian kezdoédik, mint ahogy varhatd. Bar a polarizacios szuperracs savszerkezete indirekt, de a
legfelsé betoltott és a legalsd Ures sav a c-tengely mentén (z-irdnyban) erésen lokalizalt, ennek
megfeleléen az abszorpcids egyltthatd 25-sz6r nagyobb a felfuto élnél, mint a perfekt SiC-ban, amely
reményt ad arra, hogy opto-elektronikaban is lehet hasznalni a SiC-ot. 5,0-5,5 eV energia kérnyékén
anomalisan naggya valik az abszorpcio, amely nem-linearis optikai alkalmazast tenne lehetévé. A fenti
strukturat atomi réteglevalasztassal (ALE) elvileg le lehet valasztani. Az ALE soran atomi rétegenként
lehet szén- illetve sziliciumrétegeket levalasztani. A C-C hibat pl. ugy lehetne Iétrehozni, hogy Si-C-
Si-C-Si-C-Si-C szekvencia helyett Si-C-Si-C-C-Si-C-Si szekvenciaval ndvesztiink a [0001] iranyban.
A szamitasok szerint a polarizacios szuperracs egy metastabil formacio: a képzédési energia kb. 1,65
eV, de a kordbbi antisite-par vizsgalataink szerint a hiba megsziinéséhez vezet6 difflzids energiagat
jéval nagyobb, tébb mint 5 eV. Még a vakancia segitett diffuzio esetén is kdzel 3 eV. Tehat ha sikertlt
ndvesztéssel létrehozni a szuperracsot, akkor az stabil maradna. A kérdés az, hogy a ndvesztés soran a
feluleten a C-C vagy Si-Si kotések megmaradnak-e, és nem fognak-e atalakulni, amint a kovetkez6
réteget probaljuk randveszteni. Ezzel kapcsolatban a 4H-SiC feluletén tobb szamitast végeztiink. A Si-
Si kettos kotesek a fellilet (3x3) rekonstrukcioja soran jonnek létre a SiC ndvesztése soran 950 °C alatt.
Szamitasaink szerint, ha egy C-atom kozeliti meg ezt a strukuréat, akkor a Si-Si kettésrétegbe nem hatol
be, és a Si-Si kettosréteg folé juté C-atom a legstabilabb. Varhatoan a tébbi C-atom is igy tesz, és a
perfekt SiC-nak megfelelé szekvencia szerint fog alkotni egy Uj réteget. Szamitdsaink szerint a C-
feluleten kialakithatd C-C kettésréteg etén hiddal, amely (2x1) vagy (2x2) rekonstrukcioju fellletet
alkot. Szamitasaink szerint az erre érkezé Si-atom az etén hidak folé kot (harom szénatommal hozva
létre kotést) fliggetlendl attol, hogy hova helyeztlk azt kezdetben. Ez megint azt valdszindsiti, hogy a
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C-C kotesek megmaradnak, és afelett alakulna ki a Si-réteg. Bar a szamitasok csak a 0 K-en vegeztiik
el, mikézben a novesztési homérséklet ennél joval magasabb, mégis a fenti eredmények alapjan van
remény, hogy mind a Si-Si, mind a C-C kotés stabil marad a megfelel6 ndvesztési kdriilmények kozott.
Ezeket az eredmenyeket a Physical Review Letters folyoiratba kuldtik be [19].

A munkam elsésorban a SiC szakteriiletét vonzotta eddig elsésorban, ezért a hivatkozasok szama
viszonylag korlatozott. Eddig 19 fliggetlen hivatkozast kaptak a felsorolt cikkek, amelynek tébbsege

2005-ben vagy 2006-ban jelent meg, vagy fog megjelenni.

Budapest, 2006. februar 15.
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