Progresul lucrérilor in 2025 in ceea ce priveste obiectivele proiectului
Ol1. 1) Investigarea defectelor in 4H-SiC de tip n crescut in diferite conditii (raport C/Si, flux de azot,
ratd de crestere) induse prin iradiere cu electroni de 6 MeV, fluente de pana la 6x10'*/cm?; 2) studii de

stabilitate termica care au avut ca scop dovedirea identitatii chimice a centrelor Z1,2 si EH6,7; 3) Au
fost investigate si probe crescute furnizate de DRD3 sau de NIMP, in special pentru urmarirea corelatiei
dintre Z1,2 si EH6,7.

02. 1) investigatii electrice (rezistivitate, Hall, CV/IV, DLTS) pe diode de Si care imita stratul de
amplificare din LGAD-uri (proiectul DRD3 in WP3), fabricate cu diferite tipuri de impuritati B, C, O
si P (vezi Fig. 1). Acest tip de diode este etichetat in continuare ca diode GL. Pentru fiecare tip, au fost
caracterizate o diodd cu (doar 5x10'* C/cm?)si fara C, inainte si dupa iradierea cu protoni de 23 GeV si
cativa pasi de tratament ulterior la 60°C; 2) investigatii structurale FTIR in probe iradiate la temperaturi
ambiante (am intdmpinat probleme cu modulul FTIR de temperaturd joasa achizitionat recent); 3)
investigatii ale defectelor si studii de tratamente termice Tn nLGAD-uri expuse la iradiere locala cu
fascicul de ioni de galiu de 1,285 MeV cu penetrare redusa, LGAD-uri de tip p expuse la fotoni de raze
X de energie redusa (in jur de 2 keV) si LGAD-uri ,,deep” cu si fara implantare de C, la cererea
colaboratorilor DRD3 (CNM Barcelona si PSI).
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Figure 1. a) GL diodes, 2 Qem bulk resistivity. Similar flavours for 10 Qem bulk resistivity Silicon; b)

examples of DLTS spectra in unirradiated diodes with C implantation upt to 5x10%3 /em’; ¢) examples
of DLTS spectraafter 23 GeV protons irradiation, fluence of 2x10% p/cnr’

a) (
03. 1) Calcule Geant4 au fost efectuate pentru a simula efectele iradierii cu neutroni de 1 MeV si
protoni de 23 GeV in jonctiuni n""/p"; a fost determinat factorul NIEL pentru diferitele regiuni ale
jonctiunilor; 2) Simulari de dinamica moleculard (MD) folosind codul LAMMPS pe structuri de siliciu,
aratand generarea de perechi de locuri vacante-interstitiale (V-I) si evolutia defectelor complexe in timp,
in conditii canonice; 3) Investigarea defectelor punctuale neutre si incarcate in cadrul calculelor teoriei
functionale a densitétii ab initio (DFT) folosind pachetul SIESTA; A fost implementat un flux de lucru
cu randament ridicat pentru a determina posibilele stiri metastabile si energiile de formare ale mai

multor defecte, cu accent deosebit pe defectele de tip donor (e.g. BsiSii, BiOi, CiOy).

Expertiza stiintifica si tehnologica acumulata in 2025

In SiC: Spectroscopiile de defecte efectuate pe probe ne-crescute si dupd iradiere cu electroni de 6
MeV, urmate de experimente de tratare termica, au adus dovezi pentru stabilirea naturii si a ratelor de
introducere a defectelor induse de radiatii in raport cu conditiile de crestere ale 4H-SiC. In special,
generarea centrelor Z1,2 si EH6,7 a fost investigatd in raport cu controversele din literatura privind
identificarea ambelor semnale cu vacantd de Carbon. Am demonstrat ca o astfel de identificare este
valabild doar In anumite cazuri si, prin urmare, concluzionam ca semnalele Z1,2 si EH6,7 nu pot proveni
de la acelasi defect.

In Siliciu: 1) Toate diodele GL prezintd o capcana intrinsecad de goluri cu o energie de activare de 0,27
eV, cu exceptia diodelor GL co-implantate cu carbon in doza cea mai mare (5x10' /cm?), unde se
inregistreazd spectre puternic perturbate. Fig. 2 prezintd defectele induse de protoni de 23 GeV in
diferitele tipuri de diode GL si caracteristicile acestora; 2) Pe LGAD-uri, am reusit sd corelam
investigatiile defectelor cu deteriorarea macroscopicd observatd. De exemplu, implantarea de C induce
nivelul de energie la mijlocul intervalului (MGL), responsabil pentru curentul de scurgere ridicat si
usoara scadere a tensiunii de saracire a stratului de amplificare (Fig. 3); 3) Elucidarea naturii chimice a



defectului X 1n Si de tip p cu rezistivitate scazuta - un centru cu emisie de camp imbunatatitad. Contrar
impactului asteptat asupra Nes, centrul s-a dovedit a fi neddundtor. Prin urmare, au fost efectuate
investigatii aprofundate ale ratei de emisie. Am demonstrat un mecanism de tunelare asistat de fononi
pentru emisia de sarcina de pe defectul X, subliniind ca acesta nu are impact asupra densitatii de sarcina
efectiva Negr. In plus, caracteristicile masurate ale defectului X, inclusiv energia aparentd de activare,
sectiunea transversala de captura si mecanismul de emisie, indica identificarea cu starea simplu donoare
a di-vacantei incarcate, V2(+/0).
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Figura 2. Rezultatele investigatiilor DLTS in diode GL iradiate cu 2x10'* protoni (23 GeV)/cm?.
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Figura 3. Rezultate pe LGAD-uri ,,deep” de tip p. Proba W3 este co-implantata cu C, iar W5 nu.

Simularile MD au fost efectuate pe super celule mari de Si (10000 de atomi). Un grup de 10 atomi de
Si sunt deplasati din pozitiile lor cristalografice initiale, prin setarea unor energii cinetice initiale
ridicate. Procesul de producere si recombinare a perechii V-1 se poate vizualiza din cele cateva
instantanee ale fazelor relevante prezentate in Fig. 4. Migrarea V si | este, de asemenea, evidentiata.
Folosind DFT, am investigat defectele legate de Bor, cum ar fi BsSi; si B;O;, care prezintd un caracter
de donor in conditii de dopare de tip p. Acest comportament este confirmat pentru BsSi; si, in cazul
BiO;, pe langa configuratia standard, am identificat o alta stare metastabild, cu o configuratie structurala
diferita, prezentdnd atomi de Bor si Oxigen in imediata apropiere (vezi Fig. 5).
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Figure 4. MD simulations of vacancy-interstitial
production and recombination. V (grey) /I (magenta)

pair Figure 5. DFT simulations of B;O; defect in standard

and metastable configuration.

Rezultatul tehnologic preconizat este proiectarea de materiale rezistente la radiatii pe baza de Si si SiC
pentru realizarea de senzori care sa detecteze particule elementare.



