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Тема дисертації:
1. Парамагнітні дефекти в оксидах кремнію з нанокристалітами та карбіді кремнію p-типу.

2. Paramagnetic defects in silicon oxides with nanocrystallites and p-type silicon carbide.

Реферат:
1. Дисертація присвячена вивченню парамагнітних дефектів в імплантованих шарах оксидів кремнію, плівках
SiOx та опроміненому електронами 6H-SiC p-типу. Ідентифiковано ряд парамагнiтних дефектiв у шарах SiO2,
iмплантованих iонами Si+ й Ge+, та у плiвках SiOx. Визначено характер структурних перетворень, якi
вiдбуваються в цих зразках у процесi вiдпалу в температурному діапазоні 100 – 1100 0С. При вивченнi
iмплантованих структур Si/SiO2 вперше спостерiгались парамагнiтні дефекти, якi пов'язанi з надлишком
атомiв Si в матрицi SiO2, та центри, пов'язанi з атомами Ge, розташованими у вузлах гратки SiO2. У випадку
SiOx плiвок вперше було зафіксовано парамагнiтнi дефекти на iнтерфейсi SiO2 з кремнiєвими
нанокристалiтами. У температурному дiапазонi 4–300 K визначенi параметри спiн-гамiльтонiану трьох
основних центрiв Ky1, Ky2 та Ky3, якi спостерiгаються у кристалах 6H-SiC p-типу, опромiнених електронами.
ЕПР дослідження при вивченні радіаційних центрів у карбiдi кремнiю проводились одночасно iз
теоретичними розрахунками електронної структури та надтонких параметрів дефектів, які грунтуються на



теорії функціоналу густини. Порiвняння розрахованих з перших принципiв надтонких параметрiв iз
експериментально визначеними величинами дозволило ідентифікувати ці дефекти як позитивно заряджену
вакансiю вуглецю в нееквiвалентних положеннях гратки 6H-SiC. На основі розрахунків вiдомi дефекти T5 та
EI3 були iдентифiкованi відповідно як одиничний та нейтральний зарядовi стани розщепленого в напрямку
<100> вуглецевого мiжвузля.

2. The Thesis is devoted to EPR investigations of paramagnetic defects in Si- and Ge-implanted SiO2 layers, SiOx
films prepared by thermal evaporation of SiO and electron-irradiated p-type 6H-SiC. In the latter case
experimental research was performed in conjunction with quantum- chemical simulation of the radiation defects
in SiC. A number of paramagnetic defects in SiO2 layers and SiOx films were identified by EPR. A character of
structural changes during the annealing of films in the temperature range of 100?1100 0С has been determined.
Besides distinct well-known oxygen-vacancy associated defects in SiO2 and nonbridging oxygen hole centers, two
new defects related to excess of Si atoms and presence of Ge atoms in SiO2 matrix have been revealed. In the case
of SiOx films the EPR spectra of the Pb centers were detected for the first time at the interface of randomly
oriented silicon nanocrystallites and SiO2. Spin Hamiltonian parameters for the Ky1, Ky2 and Ky3 centers observed
in the electron-irradiated p-type 6H-SiC have been determined in the temperature range of 4–300 K. Comparison
of experimentally observed hyperfine parameters with those derived from the density functional calculations of
electronic structure for various defects has led to the unambiguous assignment of these centers to the positively
charged carbon vacancy located in three inequivalent lattice sites of 6H-SiC. The well-known T5 and EI3 defects in
electron-irradiated SiC have been also identified on a base of first principle studies as carbon <100>-split
interstitial in charged and neutral state, respectively.
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