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DEFECT STUDY IN EPITAXIAL SiGe GRADED MICROCRYSTALS
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The defect free growth of various high-perfomance semi-
conductors on Si has been of high interest for many years.
For Ge on Si, the mismatch of lattice (4.2 %) and thermal
expansion coefficients (120.4 % at 300 K) leads to misfit
dislocations (MDs) accompanied by threading dislocations
(TDs) for layer thicknesses under critical value. Disloca-
tions are a serious problem, since they negatively influence
the performance of the devices. The thermal mismatch can
even induce cracks in continuous heteroepitaxial layers de-
pending on the growth temperature. These obstacles can be
overcome by the heteroepitaxial growth on substrates pat-
terned into a regular array of pillars at high aspect ratios [1]
which eliminate the threading dislocation and cracks using
the fast growth at out-of-equilibrium conditions. A very
slow grading of Ge content in SiGe alloy from bottom of
pillars up to their top [2] can eliminate the misfit disloca-
tions. According to theory [3] a slow grading and a small
base of the grown pillar can significantly eliminate misfit
dislocations in highly mismatched, compositionally graded
SiGe/Si heterostructures and this has been confirmed by
our studies [2, 4].

In this work we focus on compositionally graded
heteroepitaxial SiGe microcrystals with different base size
grown at grading rates from 1.5 to 6% um™'. The
microcrystals graded from 0 to 40% of Ge were investi-
gated by a scanning X-ray nanodiffraction experiments
performed at the IDO1 beamline of the ESRF in Grenoble.
Additionally the constant composition Ge microcrystals
were measured with a standard high resolution X-ray dif-
fraction in laboratory as well.
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Using 3D reciprocal space mapping and scanning
X-ray diffraction microscopy together on the compo-
sitionally graded microstructures [5], we were able to re-
construct the microcrystal shape and lattice tilt inside
individual microcrystals as 3D distribution [4]. We have
found that in compositionally graded SiGe microcrystals
the crystal lattice relaxes by convex bending since the mis-
fit strain dominates [4] however in constant composition
Ge microcrystals the lattice bending is concave due to pure
thermal strain [6]. After a detailed analysis we could re-
solve formation of some crystal defects within the graded
crystal growth according to crystal size and grading rate,
see Figure 1, especially at the crystal bottom close to
SiGe/Si interface.

We acknowledge the staff of the ID0I beamline at the
ESRF,Grenoble, of the FIRST Center for Micro- and
Nanoscience of ETH Ziirich, and of EMEZ electron mi-
croscopy ETH Ziirich.
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Figure 1. Example of details of the reciprocal space maps recorded close to the Si substrate peak close to the bottom of the crystal. (left)
Pure elasticity is observed in the SiGe crystal with 2 x 2 pm base, (right) random plastic lattice bending is viewed as many irregular

splits of the SiGe peak in the fast graded SiGe crystal.
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XRD determination of L21 and B2 phases contents in NioMnGa and CosFeGeg 5Gag 5 alloys

URCOVANI OBSAHU L21 A B2 FAZi V HEUSLEROVYCH SLITINACH Ni:MnGa AND
Co,FeGeo5Gao s POMOCI RENTGENOVE DIFRAKCE
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Ni;MnGa a Co,FeGe(sGags jsou Heuslerovy slitiny s
velkym aplikaénim potencidlem. Ni,MnGa je slitina s
tvarovou paméti, kterd se pouziva pro mikropumpy [1]
nebo aktuatory [2] a Co,FeGey sGag s ma potencial ve spin-
tronice [3]. Jejich vlastnosti, které jsou klicové pro
aplikace, jsou spojeny s nizkoteplotni fazi L2, vysoko-
teplotni faze B2 je pro aplikaéni Gcely nezadouci. Uvazi-
me-li obecny chemicky vzorec pro Heuslerovu slitinu jako
X,YZ, pak se pro B2 fazi prvky Y a Z misi na svych
pozicich v elementarni bufice a tyto pozice zacnou byt
ekvivalentni, coz vede k vys$si symetrii. Pfitomnost B2 faze
lze pozorovat naptiklad na as cast vzorcich, které nebyly
dale zihany.

Tento piispévek prezentuje stanoveni obsahu L2, faze
pomoci rentgenové difrakce. Diky symetrii bychom pro
L2, fazi méli pozorovat jen ty difrakce, které maji v§echny
indexy sudé nebo liché (fcc vyhasinaci podminka). Vyssi
symetrie B2 faze (kterou popiseme stejné velkou elemen-
tarni bunkou) vede k vyhasnuti difrakci, které maji
vsechny indexy liché. Vypocet strukturnich faktord
ukazuje, ze difrakce se vSemi indexy sudymi zustavaji
stejné v obou fazich. Pomér integralnich intenzit, které
odpovidaji difrakcim se vSemi indexy lichymi a v§emi in-
dex sudymi, by tak mél prokézat objemové zastoupeni L2,
faze ve vzorku. Nicméné, celd problematika je vice
komplikovana, nebo je nezbytné zapocitat vSechny uhlo-
veé zavislé korekce, jako je polarizace zafeni, Lorentzova

korekce, absorpce, ozateny objem a primarni a sekundarni

extinkce.

Vysledky ukazuji, Ze tato procedura funguje dobie na
tenkych vrstvach a monokrystalech s malou mosaicitou.
Pokud je mosaicita moc velkd, komplikuje zapocitani
korekei — konkrétné korekce na ozareny objem a extinkci —
protoze je nejasné, jak velky objem z kterého zrna byl
zrovna ozaien. Extinkéni korekce je pak spojenad s velikosti
a rozorientaci mozaikovych blokli a tyto parametry
musime vétSinou odhadnout. Nicméné je naptiklad jasné
vidét, ze dobfe provedéné zihani mlze vyrazné zvysit
obsah L2, faze, protoze celkova intenzita citlivych difrakei
(vSechny indexy liché) po zihani vzrostla (difrakce méfeny
ve stejném experimentdlnim uspofadani ve vSech
piipadech).
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Breaking bulks and binding powders in Fe-Al-Si system

ROZBIJENIi BULKU A SPOJOVANI PRASKU V SYSTEMU Fe-Al-Si
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Systém Fe-Al-Si je zajimavy materidl se slibnymi korozni-
mi vlastnostmi. Jeho slozky jsou laciné i dostupné, ¢i jeste
do nedéavnych politickych Sarvatek na mezinarodni scéné
byly. Problémem konvencni piipravy takovych materiald
jako ijinych viceslozkovych smési tvorficich intermetalika,
je velikost zrna a distribuce jednotlivych fazi. V nasem
vyzkumu jsme se rozhodli tento problém obejit praskovou
metalurgii — spékanim metodou spark plasma sintering
(SPS). Tak jsme se vyhnuli i pfipravé homogenni predsli-
tiny a jejimu napraskovani, nebo v metod¢é SPS vyuziva-
me smeés prasku Cistych prvkl. Cenou tohoto postupu je
jemnozrnna struktura s neznamym, a jak se nakonec
ukézalo, i tézko zjistitelnym slozenim.

Zatimco druhd ¢ast nazvu prednasky tedy odkazuje
k technice SPS samotné, prvd ukazuje na metodologicky
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ukrok ke konvenéné, obloukovym tavenim pfipravenym,
referencnim slitindm, jez byly zkoumany pomoci XRD ve
formé praska, aby pak mohly byt tyto fidze nalezeny
v oblévanych slitinach pomoci metody difrakce zpétné
odrazenych elektront (EBSD), letos devadesatileté. Takto
ovétené strukturni modely, typické zménénymi miizovymi
parametry i stechiometrii oproti tabelovanym strukturdm
pak byly vyuzity i k potvrzeni struktury vzorkl
pripravenych metodou SPS z praska. Prikladné je pouzita
slitina Fe - 20 wt. % Al - 20 wt. % Si.

Tato prace byla podporovana projekty MEYS CR FUNBIO
CZ.2.16/3.1.00/21568 (nakup SEM), LOI409 a LM
2015088 (provoz SEM) and GA CR 17-07559S.

Cambridge structure database of organic and organometalic compounds in 2018

CAMBRIDGESKA STRUKTURNi DATABAZE ORGANICKYCH A
ORGANOMETALICKYCH SLOUCENIN V ROCE 2018

J. Hasek
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Nekomeréni zajemci v Ceské republice, ktefi jsou ¢leny
konzorcia CSD organizovaného Krystalografickou spolec-
nosti  (https://www.xray.cz/xray/csca/data/r_form.htm),
maji k dispozici Cambridgeskou strukturni databazi
nepietrzité¢ jiz 45 let (od roku 1973). Licence placena
Krystalografickou spolec¢nosti je platnd pouze pro
akademické uzivatele. Komer¢ni organizace si musi
licenci vyzadat pfimo na strance
https://www.ccdc.cam.ac.uk.

V soucasné dob¢ databaze CSD obsahuje téméf milion
experimentalné stanovenych organickych a organometa-
lickych struktur a je doplnéna rozsahlym softwarovym
vybavenim uzitecnym nejen pro krystalografy ale i pro
chemiky, biology, fyziky a pracovniky riiznych techno-
logickych oborti.

Chemici tento software vyuzivaji pro navrh a optimali-
zaci novych molekul, objasnéni jejich funkce, nékterych
chemickych rekef a k analyze krystalovych struktur.

Materialova véda jej G¢inné vyuziva pro navrh no-
vych materiald a optimalizaci jejich vlastnosti.

Strukturni biologové jej vyuzivaji pro pochopeni
funkce proteind, pro analyzu vztaht uvnitf systémt bio-
molekul a interakci mezi ligandy a bio-makromolekulami.

Farmakologie a biochemie vyuziva CSD k navrhu a
optimalizaci 1éCiv.

Zakladem systému CSD jsou uzivatelsky pfijemné
vyhledavaci a prohlizeci programy ConQuest a
MERCURY. Zaklad CSD je doplnén dalsim softwarem
smérovanym do materialového vyzkumu, k feseni struktur
z praskovych dat. Déle je doplnén znalostnimi databazemi
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