
Silicon Carbide

Bearbeitet von
Wolfgang J Choyke, Hiroyuki Matsunami, Gerhard Pensl

1. Auflage 2003. Buch. xxxiv, 899 S. Hardcover
ISBN 978 3 540 40458 3

Format (B x L): 15,5 x 23,5 cm
Gewicht: 1543 g

Weitere Fachgebiete > Physik, Astronomie > Thermodynamik > Festkörperphysik,
Kondensierte Materie

schnell und portofrei erhältlich bei

Die Online-Fachbuchhandlung beck-shop.de ist spezialisiert auf Fachbücher, insbesondere Recht, Steuern und Wirtschaft.
Im Sortiment finden Sie alle Medien (Bücher, Zeitschriften, CDs, eBooks, etc.) aller Verlage. Ergänzt wird das Programm
durch Services wie Neuerscheinungsdienst oder Zusammenstellungen von Büchern zu Sonderpreisen. Der Shop führt mehr

als 8 Millionen Produkte.

http://www.beck-shop.de/Choyke-Matsunami-Pensl-Silicon-Carbide/productview.aspx?product=546918&utm_source=pdf&utm_medium=clickthru_ihv&utm_campaign=pdf_546918&campaign=pdf/546918
http://www.beck-shop.de/trefferliste.aspx?toc=9351
http://www.beck-shop.de/trefferliste.aspx?toc=9351


Contents

Part I Theory

Zero- and Two-Dimensional Native Defects
F. Bechstedt, J. Furthmüller, U. Grossner, and C. Raffy . . . . . . . . . . . . . 3
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
2 Computational Method . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 6
3 Zero-Dimensional Defects . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

3.1 Formation of Charged Vacancies and Antisites . . . . . . . . . . . . . . . 7
3.2 Ionization Levels and Intravacancy Transitions . . . . . . . . . . . . . . 10

4 Two-Dimensional Defects . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
4.1 Tilt Boundaries . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
4.2 Boundaries Between Polytypes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 17
4.3 Surface Influence on Defect Generation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21

5 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22

Defect Migration and Annealing Mechanisms
M. Bockstedte, A. Mattausch, and O. Pankratov . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27
2 First-Principles Calculation of Defects Properties . . . . . . . . . . . . . . . . . 29

2.1 The First-Principles Method . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29
2.2 Defect Abundance and Defect Formation Energy . . . . . . . . . . . . 29
2.3 Defect Migration: Migration Path and Energy Barriers . . . . . . . 30

3 Hierarchy of Intrinsic Point Defects in SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31
3.1 Carbon and Silicon Vacancies . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31
3.2 Vacancy-Antisite Complexes: The Metastability

of the Silicon Vacancy . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 32
3.3 Silicon Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35
3.4 Carbon Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36

4 Interstitial Migration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37
4.1 Silicon Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 37
4.2 Carbon Split-Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39



VIII Contents

5 Vacancy Migration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41
5.1 Carbon and Silicon Vacancies . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41
5.2 Transformation of VSi into VC-CSi: Consequences

for the Migration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42
6 Self and Dopant Diffusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43

6.1 Self Diffusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 43
6.2 Dopant Diffusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

7 Annealing of Vacancies and Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47
7.1 Recombination of Vacancies and Interstitials . . . . . . . . . . . . . . . . 48
7.2 Hierarchy of Annealing Mechanisms . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 50

8 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

Hydrogen in SiC
P. Deák, A. Gali, and B. Aradi . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

1.1 Hydrogen Incorporation During CVD Growth of p-Type SiC . . 58
1.2 Diffusion of Hydrogen in SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58
1.3 Effect of Hydrogen on the Concentration of Carriers . . . . . . . . . . 59
1.4 Spectroscopic Fingerprints of Hydrogen-Related Defects . . . . . . 61
1.5 The Main Questions for Theory (in 1998) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

2 Methods of Calculation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 62
3 Results of Atomic Simulations . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

3.1 Hydrogen Related Defects . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63
3.2 Hydrogen Incorporation Excluding Complexes with Dopants . . 66
3.3 Fast Diffusion of H+ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 71
3.4 Complexes of Hydrogen with p-Type Dopants . . . . . . . . . . . . . . . 72
3.5 Effect of Complex Formation on Hydrogen Incorporation

into p-Type Samples and on the Site Selection of Boron . . . . . . 73
3.6 Spectroscopic Fingerprints of H-Related Defects . . . . . . . . . . . . . 75

4 What Have We Learned about Hydrogen in SiC
from Theory and Experiments? . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 78
4.1 Incorporation of Hydrogen and Its Effect

on the Free Carrier Concentration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 78
4.2 Diffusion and Trapping of Hydrogen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 79
4.3 Fingerprints of H-Related Defects . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 81

5 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 84
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 85

Electronic Properties of Stacking Faults
and Thin Cubic Inclusions in SiC Polytypes
U. Lindefelt and H. Iwata . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 89
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 89
2 Structural Models . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 90



Contents IX

2.1 The Stacking Patterns Around Stacking Faults
in the Most Common SiC Polytypes, and Their Specification . . 90

2.2 The Geometrical Structure of Cubic Polytype Inclusions
in 4H- and 6H-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 94

3 Isolated SFs in 3C-, 4H-, 6H- and 15R-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 95
3.1 Tools for Characterization and Analysis of Wave Functions . . . . 95
3.2 Band Structures . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 96
3.3 Strong and Weak Wave Function Localization . . . . . . . . . . . . . . . 99
3.4 Strong Wave Function Localization

and Quantum Confinement . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 103
3.5 Cases Where the SF Acts as a Quantum Barrier . . . . . . . . . . . . . 105
3.6 Weak Localization . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 105
3.7 In-Plane Effective Masses for the Split-Off Bands

and Modified Conduction Band Edges . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 106
3.8 Stacking Fault Energies . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 107

4 Thin Cubic Inclusions in 4H- and 6H-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 109
4.1 Band Structures . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 109
4.2 Strong Wave Function Localization

and Quantum Confinement . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 110
4.3 Occurrence of Weak Localization

and Wave Function Asymmetry . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 111
4.4 In-Plane Effective Masses in Cubic Inclusions . . . . . . . . . . . . . . . 112
4.5 Successive Stacking Fault Energies Around Cubic Inclusions . . . 113

5 Experimental Observations Explained by the QW Action of SFs . . . . 114
5.1 Anomalous Resistivity Anisotropy

in n-Type 4H- and 6H-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
5.2 Electrical Degradation of Bipolar Devices . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 114
5.3 Results from Luminescence Studies . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 115
5.4 Observation of the Occurrence of Double and Single SFs . . . . . . 116

References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 117

Part II Crystal Growth

Principles and Limitations of Numerical Simulation
of SiC Boule Growth by Sublimation
M. Pons, R. Madar, and T. Billon . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 121
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 121
2 Modeling and Simulation of the Growth Procedure . . . . . . . . . . . . . . . . 122

2.1 Experimental Setup . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 122
2.2 State of the Art . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 122
2.3 Modeling and Databases . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 124
2.4 Selected Results in Heat and Mass Transfer . . . . . . . . . . . . . . . . . 126

3 Conclusions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 133
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 134



X Contents

Defect Formation and Reduction During Bulk SiC Growth
N. Ohtani, M. Katsuno, T. Fujimoto, and H. Yashiro . . . . . . . . . . . . . . . . 137
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 137
2 Growth Along the 〈0001〉 c-Axis Direction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138

2.1 Micropipes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 138
2.2 Dislocations . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 145
2.3 Crystal Mosaicity (Domain Structure) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 149

3 Growth Perpendicular to the c-Axis Direction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 153
3.1 Advantages over the Growth Along the c-Axis . . . . . . . . . . . . . . . 153
3.2 Dislocations and Crystal Mosaicity . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 154
3.3 Stacking Faults . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 156

4 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 160
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 160

High Nitrogen Doping During Bulk Growth of SiC
H.-J. Rost, D. Schulz, and D. Siche . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163
2 Nitrogen Incorporation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 164

2.1 Influence of the Growth Temperature . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 166
2.2 Seed Orientation and Homogeneity . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 167

3 The Increase of Conductivity in 4H-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 169
4 Stacking Fault (SF) Formation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 171
5 Wafer Properties . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 174
6 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 176
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 176

Homoepitaxial and Heteroepitaxial Growth
on Step-Free SiC Mesas
P.G. Neudeck and J.A. Powell . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 179
1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 179
2 Background . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 179

2.1 Role of Steps and Terraces in Epitaxial Growth of SiC . . . . . . . . 181
2.2 Extended Defects in SiC Epilayers . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 183
2.3 Impact of Pre-Growth Surface Treatments

on SiC Epitaxial Growth . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 184
3 Step-Free Basal Plane Mesa Formation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 185

3.1 Process . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 185
3.2 Results . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 186
3.3 Impact on SiC Growth Understanding . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188

4 Homoepitaxial Growth of Thin SiC Cantilevers . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188
4.1 Growth Process and Results . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 188
4.2 Process Limitations and Further Optimization . . . . . . . . . . . . . . . 192

5 Step-Free Surface Heteroepitaxy of 3C-SiC . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 193
5.1 Experimental Process Description . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 193
5.2 Experimental Results . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 194
5.3 Heteroepitaxial Growth and Defect Formation Model . . . . . . . . . 197



Contents XI

6 Conclusion and Future Directions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 198
6.1 Summary of New Results and Understanding . . . . . . . . . . . . . . . . 198
6.2 Major Material Issues for Further Study . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 199
6.3 Future Device Applications . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 199
6.4 Conclusion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 201

References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 202

Low-Defect 3C-SiC Grown on Undulant-Si (001) Substrates
H. Nagasawa, K. Yagi, T. Kawahara, N. Hatta, G. Pensl,
W.J. Choyke, T. Yamada, K.M. Itoh and A. Schöner . . . . . . . . . . . . . . . . 207
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M. Yoshikawa, H. Itoh, R. Krause-Rehberg, W. Triftshäuser,
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