Спектроскопия колебательных состояний дефектных кластеров карбида кремния
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Повышенный интерес к карбиду кремния  (SiC) и его политипам связан с возможностью получения высокочастотных, высокотемпературных и стойких к радиации устройств [1]. Особенно интересен кубический карбид кремния (3C-SiC) со структурой цинкового сфалерита, который имеет ширину запрещенной зоны ∆Eg 2,3 эВ при  300K и является альтернативой стандартным применяемым материалам, таким как гексагональный карбид кремния (4H-SiC) или нитрид галлия (GaN) [2, 3]. В тоже время простая кубическая структура позволяет исследовать природу внутренних дефектов в SiC. Среди всех политипов SiC кубический кремниевый карбид (3C-SiC) проявляет самую высокую электронную подвижность [4] и является единственным материалом, который может быть гетероэпитаксиально выращен на кремниевой (Si) подложке, при этом оптическими свойствами можно управлять, варьируя толщиной и концентрацией легирующей примеси [5].
Для  исследования конфигурации и свойств вакансий углерода и кремния в SiC использовались Ab initio методы моделирования в формализме теории возмущений функционала плотности (DFT). Вычислительными методами из первых принципов исследованы в 3C-и 4Н-SiC электронные, структурные и вибрационные свойства маленького кластера междоузельного углерода и антиструктурные кластеры. 
В связи с этим актуальной задачей является квантово-механический расчет колебательных состояний кластеров 3C-SiC, включающих различные собственные и примесные дефекты, а также влияние поверхности. Особый интерес представляет взаимодействие атома углерода и кремниевой вакансии VSi в кремнии, создающих пары дефектов C +VSi. 
Целью настоящей работы было изучение влияния различных дефектов на структуру колебательных спектров, и в том числе, выяснение природы полосы 960 см-1.
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