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2. Structural and phase transformations during formation of Si and 3C-SiC based films and nanocomposites

Реферат:
1. Дисертаційну роботу присвячено з’ясуванню механізмів дії зовнішніх чинників на формування структури та
фазового складу при отриманні плівок і нанокомпозитів на основі кремнію та кубічного карбіду кремнію.
Розроблено кінетичну модель процесу обміну шарами, індукованого алюмінієм, для вирощування плівок
полікристалічного кремнію на сторонніх неорієнтуючих підкладинках. З’ясовно фізичні механізми, що
визначають перебіг цього процесу, та їх залежність від характеристик вихідних структур і температури
відпалу. Також показано, що механізм метал-індукованої кристалізації, який лежить в основі обміну шарами,
має істотне значення для пояснення особливостей каталізованого металами росту нитковидних кристалів
кремнію у процесі пара-рідина-тверде тіло та споріднених йому. Розроблено термодинамічну теорію
фазового розділення плівок SiOx (x < 2) при високотемпературних відпалах. Отримано вираз для вільної
енергії оксиду кремнію як функцію його складу та температури. Теоретично обґрунтовано залежність



фазово-структурних характеристик нанокомпозитів Si/SiOx, отримуваних як результат фазового розділення,
від початкової стехіометрії оксиду кремнію та температури відпалу. Теоретично обґрунтовано явище
повного або часткового перемішування шарів у надґратках, що складаються з SiOx та SiO2 нанометрових
товщин, та його залежність від характеристик вихідних надґраток і температури відпалу. Методом
молекулярної динаміки промодельовано еволюцію протяжних дефектів у плівках кубічного карбіду кремнію
при вирощуванні на кремнієвих підкладинках. Зокрема встановлено, що утворення стабільних комплексів
часткових дислокацій Шоклі та анігіляція дефектів пакування у таких плівках обумовлені еволюцією
напружень на різних стадіях стандартної двостадійної технології їх вирощування. Також з’ясовано, що
експериментально спостережені часткові дислокації з видимими напрямками ліній <132> та <143> у
кубічному карбіді кремнію складаються з сегментів стабільних ліній дислокацій <011> та <121>.
Запропоновано механізм, згідно з яким формування таких дислокацій обумовлено тенденцією до мінімізації
їх енергії шляхом зменшення довжини лінії з одного боку та формуванням сегментів, що мають найменші
значення енергії з іншого боку. Виявлено структуру типового протяжного дефекту у нитковидних кристалах
GaP/Si гексагональної фази. Також встановлено існування критичного радіуса нитковидних кристалів
кремнію, що дорівнює приблизно 7 нм, нижче за який більш стабільними є кристали з гексагональною
структурою, а вище – з кубічною. Існування критичного радіуса обумовлено більшою поверхневою та
меншою об’ємною енергією кубічної фази кремнію порівняно з гексагональною

2. The thesis is devoted to the elucidation of the mechanisms of external influences on the structure and phase
composition of silicon and cubic silicon carbide (3C-SiC) based films and nanocomposites during their formation. A
kinetic model of the aluminum induced layer exchange process for growing polycrystalline Si films on foreign non-
orienting substrates is proposed. The physical mechanisms of this process as well as their dependence on the
characteristics of initial structures and annealing temperature are revealed. Moreover, the metal-induced
crystallization mechanism, underlying the layer exchange process, is proved essential to account for the
peculiarities of the metal catalyzed growth of Si wire-like crystals in the vapor-liquid-solid and related processes.
A thermodynamic theory of the phase separation of SiOx (x < 2) films during high-temperature annealing is
proposed. An expression for the free energy of Si oxide as a function of its composition and temperature is
derived. The dependence of the phase and structural characteristics of phase separated Si/SiOx nanocomposites
on the initial Si oxide stoichiometry and annealing temperature is theoretically grounded. The complete or partial
layer intermixing in SiOx/SiO2 superlattices with nanometer thick layers and it dependence on the characteristics
of initial superlattices and annealing temperature are theoretically proved. Using molecular dynamics simulations,
the evolution of extended defects in 3C-SiC films during growth on Si substrates is simulated. It is demonstrated
that the formation of stable Shockley partial dislocation complexes as well as the annihilation of stacking faults in
3C-SiC films are determined by the stress evolution at different stages of the standard two-stage film growth
technology. Moreover, the experimentally observed partial dislocations with visible <132> and <143> line directions
are found to consist of the stable <011> and <121> line segments. A mechanism of the formation of such dislocation
line directions is proposed based on the tendency of energy minimization by reducing dislocation length on the
one hand and formation of the lowest-energy segments on the other hand. The structure of the typical extended
defect in hexagonal GaP/Si wire-like crystals is revealed. Moreover, the existence of a critical radius of about 7 nm
for transition of the stability of Si wire-like crystal structure from the hexagonal to the cubic one is established.
The existence of critical radius is due to the larger surface and lower bulk energy of Si in the cubic phase as
compared to the hexagonal one
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