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Der Vorsitzende

Liebe Kolleginnen und Kollegen,

wieder ist ein Jahr vergangen und ich méchte mich an dieser
Stelle bei allen bedanken, die mit ihrer Arbeit die Anliegen
der DGKK voranbringen. Wir sind eine kleine Gesellschaft
und so ist das Engagement der Mitglieder um so wichtiger,
um einerseits die etablierten Dinge wie Arbeitskreistreffen
und Mitteilungsblatt zu erhalten und sich andererseits auf die
Herausforderungen der Gegenwart bzw. Zukunft einzustellen.
Dazu gehért das Thema “Digitalisierung”. Dieses Thema ist
zu komplex als dass sich nur der Vorstand dazu positionieren
sollte. Deshalb erfolgt in diesem Heft der Aufruf an alle, sich
zu beteiligen (siehe Seite 6).

Andere Themen sind immer noch so aktuell wie vor 20 Jah-
ren. Im Vorwort zum Mitteilungsblatt Mai 1999 bat der dama-
lige Vorsitzende Georg Miller, die ,Mitglieder der Epitaxie-
Arbeitsgruppen, die sich im Bereich der Festkdrperphysik”
gebildet haben, starker an die DGKK heranzufiihren”. Dieses
gilt auch heute noch, umso mehr, als sich in der Zwischenzeit
dieser Bereich um die Nanostrukturen erweitert hat.

An anderer Stelle ist die DGKK zummindest teilweise erfolg-
reich. Nach dem gemeinsamen Symposium bei der DGK-
Jahrestagung letztes Jahr gibt es in diesem eine gemeinsame
Session ,Charakteresierung” bei der GPPCG-3 in Poznan.
Es freut mich, dass wir im Mérz eine Tagung gemeinsam
mit unseren polnischen Kolleginnen und Kollegen durchfiih-
ren werden. Gemeinsame Veranstaltungen von PTWK und
DGKK haben inzwischen eine Tradition. Im bereits erwahnten
Vorwort schrieb Georg Miller noch vom von ,den Kristall-
zlichtungskollegen aus Polen [] herangetragenen Vorschlag
[], dass wir in naher Zukunft eine polnisch-deutsche Kris-
tallzichtungstagung durchfiihren sollten”. Nunmehr sind wir
bei der dritten gemeinsamen Tagung nach Berlin (2006) und
Frankfurt(Oder)/Stubice (2011).

Ein groBes Thema bleibt weiterhin die Sichtbarkeit der Kristall-
ziichtung und der kristallinen Materialien in der Offentlichkeit
und der Politik. Fir ein kleines Gebiet im Sinne des Umsatzes
und der beteiligten Akteure ist es schwierig medienwirksame

Offentlichkeitsarbeit zu machen. Als sehr erfolgreich hat sich
vor funf Jahren der Kristallzichtungswettbewerb erwiesen,
den die DGKK und die DGK anlasslich des Jahres der Kristal-
lographie durchgeflihrt hatten. Um der nachsten Generation
die Kristallzichtung nahezubringen, hat Jochen Friedrich ein
P-Seminar ,Kristallzichtungswettbewerb” am Gymnasium
Eckental initiiert, das den Wettbewerb vorbereitet hat und
nun auch durchfiihrt. Weitere Informationen entnehmen Sie
dem beiliegenden Flyer, den Sie gerne weiterverteilen kén-
nen. Es wére schdn, wenn die Beteiligung wieder so grof3
wie beim letzen Mal werden wiirde, zumal die Siegerehrung
dann bei der Jubildums-DKT in Miinchen erfolgen soll.

Auf européischer Ebene ist positiv zu vermerken, dass die
European Conference on Crystal Growth (ECCG) seit ihrer
Wiederbelebung 2012 stets ein Treffen von Forschern aus
den unterschiedlichsten Richtungen der Kristallziichtung ist.
Die Kombination mit der European School on Crystal Growth
hat sich bewahrt und tragt dazu bei, diese Themen in ihrer
gesamte Breite einem jungen Publikum naher zu bringen.
Ich freue mich, dass unsere franzésischen Kolleginnen und
Kollegen im Jahre 2021 die néchste Ausgabe von Schule und
Konferenz in Paris organisieren wollen.

In diesem Jahr steht erstmal die internationale Konferenz,
die ICCGE-19 in Keystone an. Die Liste der Topics verspricht
eine interessante Konferenz. Allerdings bleibt abzuwarten,
wieviele den Weg in die Berge nehmen - sei es, weil die Hohe
ein Problem ist oder die Finanzen. Aufgrund des letzteren
hatte der Vorstand beschlossen, auf Antrag einen héheren
Zuschuss als bei bisherigen Veranstaltungen zu gewahren.
Gerne wirden wir von DGKK-Seite Unterstitzung flr kurze
Aufenthalte wahrend der Master- oder Promotionsarbeit ver-
geben. Hier kénnen jederzeit formlos Antrage gestellt werden.
Der Betreuer sollte hier nattrlich Mitglied der DGKK sein. Und
wir sollten beim Nachwuchs fiir eine Mitgliedschaft werben!

In diesem Sinne wiinsche ich lhnen einen guten Start in das
Jahr 2019 |

Ihr Wolfram Miller
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Editorial
Verehrte Leserinnen und Leser,

auch Ende Januar winsche ich Ihnen noch ein gesundes
und erfolgreiches Neues Jahr!

Das aktuelle Heft lebt vor allen von Berichten von Konferen-
zen und Schulungen, die sich auf den letzten Herbst kon-
zentrierten: es ging um die Kristallzlichtung in Europa, um
die Modellierung zur Kristallzlichtung weltweit und ganz spe-
ziell um die Welt der Nitrid-Halbleiter. Die beiden Berichte
zu Promotionsarbeiten sind aus der Branche der Schichten
bzw. Mikrostrukturen; vom dritten Bericht kam dann doch nur
das Titelbild mit Begleittext zustande, wahrend der Bericht

Titelbild
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selbst ausnahmsweise mal auf das nachste Heft verplant
wird. In allen Rubriken hoffe ich auf mehr Artikelzusendungen
von auBerhalb desjenigen Institutes, wo dieses Heft gerade
technisch erstellt wird. Fir das nachste Heft nehmen wir uns
wieder ein Focus-Thema vor: die gemeinsame Konferenz nun
in Poznan bietet Gelegenheit, ein Team eines polnisches La-
bors daflir zu interessieren, dass es seine Arbeit in unserem
Mitteilungsblatt vorstellen méchte. Eine interessante Lektiire
dieses Heftes wiinscht lhnen

Klaus Béttcher

The figure shows an atomically resolved scanning transmission electron micros-
copic (STEM) image of the interface between a 5-Ga;Os (100) substrate and a
homoepitaxial layer grown by MOVPE, hereon. The STEM-HAADF image was taken
along the [010] zone axis of the monoclinic lattice. In this projection the atomic
column contrast arises mainly from the gallium columns, because of the much
smaller atomic number of oxygen (Z=8) compared to gallium (Z=31). The dotted
line indicates the interface between the layer and the substrate, containing a bilayer
step. The layer is twinned with respect to the substrate, as indicated by the superim-
posed stick and ball models. Gallium columns are light and dark green while oxygen
columns are red orange and yellow, respectively. The twinning can be described by
a c/2 glide reflection and leads to a shift of the orientation of the monoclinic unit-cell

Bild: R. Schewski, Berlin

as indicated by the arrows. The formation of these twins is a usual defect during the

homoepitaxy on the (100) plane of 8-Ga20Os, and is a result of an insufficient surface
diffusion of the ad-atoms in combination with a double-positioning mechanism.
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Digitalisierung - Auswirkung im Bereich Materialwissenschaft

Wolfram Miller (Berlin), Andreas Danilewsky (Freiburg), Christiane Frank-Rotsch (Berlin), Peter Wellmann (Erlangen),
Ludwig Stockmeier (Burghausen), Ulrike Wunderwald (Freiberg), Gétz Meisterernst (Burghausen)

Digitalisierung, Industrie 4.0, Big Data, Data Mining, Machine
Learning, etc.. Viele Schlagworte machen heutzutage die
Runde. Fur Europa und Deutschland liegen hier viele Chan-
cen fiur die industrielle Wirtschaft. Industrie 4.0 bietet die
Chance zur Herstellung von individuell angepassten Produk-
ten. Auf der anderen Seite gibt es viele offene Fragen und
Hindernisse bei der Umsetzung sowohl im industriellen als
auch im akademischen Umfeld.

Die DGKK sollte sich zum Thema Digitalisierung positionie-
ren. Als Gesellschaft sind wir zwar zu klein, um direkt in den
politischen Diskurs eingreifen zu kénnen. Wir sollten aber
unsere Position in den nachsten Ebenen, wie z.B. BVMat-
werk oder auch Uber die DGM (Deutsche Gesellschaft fir
Materialkunde e.V.) einbringen.

Der Vorstand ladt alle Mitglieder ein, ihre Fragen, Gedan-
ken und vielleicht bereits Erfahrungen zu diesem Thema
einzubringen. Dieser Artikel soll ein AnstoB sein, sich
mit dieser Thematik zu befassen und sich in die Diskus-
sion einzumischen.

Aus diesem Grund wollen wir mit diesem Beitrag einige
der Aspekte der Digitalisierung ansprechen und somit
eine Diskussion anstoBen.

Im MB 104 vom Winter 2017 wurde bereits lber Teilaspkete
dieses Prozesses auf dem Weg zu Industrie 4.0 berichtet.
Hier ging es im wesentlichen um das Materials Processing.
Der Wandel zur umfassenden Digitalisierung stellt gro3e
Herausforderungen und birgt sicher auch an vielen Stel-
len Risiken. Es ist deshalb sinnvoll, sich auf die Auswirkun-
gen einzustellen bzw. rechtzeitig dazu Stellung zu nehmen.
Im Bereich der Materialwissenschaft und Werkstofftechnik
hat die DGM ein Strategiepapier entwickelt, dass im Mai
2018 veroffentlicht worden ist. Dieses Strategiepapier so-
wie auch die Stellungnahme der Fachkollegien 405 und 406
kann unter https://www.dgm.de/medien/print-medien/
strategiepapier-digitale-transformation/ eingesehen
bzw. heruntergeladen werden. Zentraler Punkt ist die Hand-
habung von Daten (Messdaten bzw. berechneten Daten).
Die Vision, die im Strategiepapier der DGM beschrieben wird,
ist folgende:

In der Zukunft wird der Computer die Frage ,Was wissen wir
alles Uber Material oder Werkstoff X ?” automatisch beant-
worten kdnnen. Dazu gehért dann auch die Beschreibung,
wie diese Daten gewonnen worden sind bzw. sie interpretiert
worden sind.

Stoffdaten

Stoffdaten waren zwar schon immer ein zentraler Punkt fur
die Entwicklung. Im Zeitalter von Machine Learning riickt das
Ganze aber auf eine andere Ebene. Wahrend bisher die digi-
tale Speicherung eines Gesamtprozesses partiell war bzw.

die Behandlung durch numerische Simulation Teilbereiche
abdeckte, soll sie in Zukunft umfassend und integriert sein
(Stichwort: Digitaler Zwilling). Das erfordert verbindliche Stan-
dards fir die Ablage und den Austausch von Daten. Dieses
umfaBt auch die Dokumentation, wie die Daten gewonnen
worden sind und wie sie bewertet wurden. Dabei kann es sich
um gemessene oder berechnete Daten handeln. In beiden
Féllen muss die Datenerzeugung transparent, nachvollzieh-
bar und wiederholbar sein. Eine automatische Verarbeitung
muss gewahrleistet sein.

Dabei ergeben sich folgende Fragen:

e Wer ist fir das Anlegen und den Betrieb der Daten-
banken verantwortlich ?
Wie wird die Datenbank finanziert ?
Wie ist die Nachhaltigkeit gesichert (Speicherformate,
Update der Hard- und Software Uber die Jahre) ?
Wie sind die Rechte, insbesondere Urheberrechte ?
Wie grof3 bzw. diversifiziert sollten die Datenbanken
sein ?

Prozess- und Bauteildaten

Der Fraunhofer-Verbund MATERIALS beschéftigt sich seit
einiger Zeit mit Industrie 4.0 und deren Umsetzung im Bereich
Werkstofftechnik. Werkstoffe sollen mafB3geschneiderte Pro-
dukte nach individuellen Kundenwiinschen méglich machen,
die on demand, adaptiv, multifunktional oder by design herge-
stellt werden kdnnen - kostengtinstig, mit hoher Qualitat und
bei kurzen Innovationszyklen. Der Fraunhofer-Verbund MA-
TERIALS hat daher das Konzept des Materials Data Space
als Grundlage fur die Werkstoffentwicklung, -herstellung
und -verarbeitung innerhalb von Industrie 4.0 entwickelt (sie-
he https://www.fraunhofer-materials-data-space.de).
Far unterschiedliche Bereiche ist die Prozesskette und
deren Digitialierung analysiert worden (nachzulesen in
der Broschlre Materials Data Space, herunterladbar von
https://www.fraunhofer-materials-data-space.de/cont.
ent/dam/materials-data-space/de/documents/MDS.PDF).
Hierbei geht es um die Erfassung und Auswertung von
prozess- und anwendungsrelevanten Daten, die flr eine
Anpassung bzw. Optimierung der Gesamt-Prozesskette ein-
gesetzt werden sollen. Da sich die Gesamt-Prozesskette von
den Rohstoffen bis zum Recycling erstreckt, sind hier in der
Regel mehrere unterschiedliche Teilnehmer involviert. Damit
ergibt sich die Frage des Daten-Handlings Uiber die einzelnen
Bereiche hinaus.

Numerische Simulation und Softwareentwicklung

Neben dem Datenhandling bekommt die Simulation bzw. die
wissenschaftliche Softwareentwicklung eine wesentliche Rol-
le. Die Simulation sollte lber die gesamte Prozesskette er-
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folgen. Dieses erfordert die Integrabilitdt unterschiedlicher
Software.

Die andere bedeutende Frage betrifft die Entwicklung von
Software und hier insbesondere die von wissenschaftlicher
Software. Die Tendenz geht hier zu Open-Source-Software.
Unabhéangig vom Open-Source-Gedanken ist die Sicherstel-
lung von Nachhaltigkeit und Verifizierbarkeit der wissenschaft-
lichen Softwareentwicklung als Teil von Forschungsprozes-
sen ein zentraler Punkt. In diesem Zusammenhang wird auch
ein neues Berufsfeld diskutiert, das des Research Software
Engineers (RSE). Weitere Einzelheiten und Veranstaltungen
zu diesem Thema sind unter https://www.de-rse.org/ zu
finden. Diskutiert wird die Offnung von wissenschaftlicher
Software als zentraler Baustein in Open Science und die Ver-
ankerung von Software-Verdffentlichungen im wissenschaftli-
chen Wertesystem durch konsequente Anwendung von DOls,
Referenzierung, Metriken und Reviews.

Auch im Strategiepapier der DGM wird die Zukunft in Open-
Source-Software gesehen. Dazu gehéren dann auch Web-
basierte Arbeitsumgebungen, Cloud Computing und Open
Data.

Daten-Sharing

In der Industrie ist Daten-Sharing per se kritisch, aber auch
im wissenschaftlichen Umfeld sieht die Analyse der DGM
wenig Anreize. Der wissenschaftliche Wettbewerb basiert in
erster Linie auf Veréffentlichungen und nicht auf der Bereit-
stellung von relevanten Daten. Bei den bereits existierenden
offentlichen Datenbanken gibt es zudem das Problem, dass
die Datenbank zitiert wird und nicht der Forscher, der Daten
zur Verfligung gestellt hat.

Mitglieder 2018, zweite Jahreshalfte

Big Data und Maschine Learning

Die Gite des Machine Learning beruht auf der Anzahl der
dafir einsetzbaren Daten:
e Wie werden genligend Daten gewonnen ?
e Wie kann hier auf wissenschaftlicher Ebene koope-
riert werden ?
e Wie agiert die Industrie ?

Data sharing zwischen européaischen Firmen wur-
de vor kurzem in einer Studie untersucht, die vom
Juli 2017 bis zum Februar 2018 dauerte (siehe
https://publications.europa.eu/en/publication-detail/
-/publication/2d6d436e-4832-11e8-beld-0laa75ed71al/
language-en).

Aufforderung zur Beteiligung an der Diskussion

Der Vorstand hofft, Sie auf diese Thematik eingestimmt zu
haben und méchte - wie bereits oben erwahnt - eine breite
Diskussion anstof3en.
o Wieviel muss standardisiert werden, wieviel sollte in-
dividuell bleiben ?
e Welche Art von Datenbanken werden in der Kristall-
ziichtung benétigt ?
e Wie wird mit diesem Thema in der Industrie bereits
umgegangen ?
Welche rechtlichen Probleme werden gesehen ?
Welche strukturellen Probleme gibtes 7 ...

Bitte schicken Sie lhre Anmerkungen an den Vorsitzen-
den der DGKK, am besten per Email
(wolfram.miller@ikz-berlin.de)’

Wir begriiBen seit dem 27.06.2018 als neue Mitglieder (Stand 17.01.2019):

Neumitglieder / Privatpersonen:

Herr Johannes Steiner Friedrich-Alexander-Universitat (FAU), Erlangen-Nurnberg
Herr Kevin-Peter Gradwohl Leibniz-Institut fir Kristallziichtung (IKZ), Berlin
Frau Dr. Karoline Stolze Leibniz-Institut fur Kristallziichtung (IKZ), Berlin
Frau Lenka Smejkalova Leibniz-Institut fir Kristallziichtung (IKZ), Berlin

Neumitglieder / Firmen:

SiCrystal GmbH, Michael Vogel Nirnberg
Korth Kristalle GmbH, Jérg Korth  Altenholz

Verstorben:

Herr Heinz Kohler Aachen

Yhre Bemerkungen werden nur im Vorstand der DGKK behandelt. Falls diese fir weiterflihrende Dokumente verwendet werden sollen, werden wir vorher bei

Ihnen nachfragen.
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Report on the 6" European Conference on Crystal Growth (ECCG6), September 16-19,

2018, Varna (Bulgaria)

Wolfram Miller, Leibniz-Institut fir Kristallzichtung (IKZ), Berlin

The third edition of the European Conference of Crystal Grow-
th after reestablishing this format took place near Varna in the
ressort Riviera Holiday Club. It was an ideal place to host the
school (ESCG-2) and the conference (ECCG-6). Originally
built by French architects for the Bulgarian nomenclatura for
providing them a place to recover it is nowadays a good loca-
tion for a conference like ECCG. The facilities of the ressort
give the opportunity to meet and discuss besides the lec-
ture halls. Furthermore, the beach and the swimming pools
attract to relax. It can be said that the success of the pre-
vious conferences in Glasgow (2012) and Bologna (2015)
could be continued. Participants from all over Europe and
also many from other parts of the world attended the confe-
rence (see Tab. 1 and 2). Their research and contributions
covered all areas of crystal growth and many people par-
ticipated who are not a typical visitor of this kind of confe-
rences. It was a good atmosphere for profound discussions
and for a fruitful exchange of ideas and expertise. Interestin-
gly, again the session “Bulk Crystals” had the by far highest
number of contributions. Though some prominent represen-
tatives of industrial crystallization attended the conference
only a few contributions were submitted in this field. In total
61 oral presentations were given, 26 of them were invited
talks. 196 posters were shown and explained in two poster
sessions. Though due time restrictions the poster sessions
were sceduled after dinner the sessions were attended by
many if not most of the participants. Moreover, results were
dicussed intensively. The high number of posters resulted
from the restriction of slots for oral presentations. This stems
from the intention to organize the school and conference in a
compact manner and not to go beyond two parallel sessions.
Three days for a conference seemed to be a good choice
despite all the restricts by the time limit. Orignally, for every
conference day a plenary talk was scheduled. Unfortunately,
Alexander Chernov had to cancel his participation. Thus, we
had the pleasure to hear the talk of Tom Leyssens (Université
catholique de Louvain, Institute of Condensed Matter and
Nanosciences, Louvain-la-Neuve, Belgium) on "Application
philosophies for multi-component crystal systems” and of
Fiona Meldrum (University of Leeds, School of Chemistry,
Woodhouse Lane, Leeds, UK) on "Controlling Crystallisation
using Confinement and Surface Topography".

In the following only a limited overview can be given on all the
subjects presented in talks and on posters. Nucleation was a
subject of contributions in different areas. One area was the
nucleation in the droplets of nanowire growth (Frank Glas: The
driving force for truncation formation at the liquid-solid inter-
face during nanowire growth). Another was nucleation in micro
droplets (Romain Grossier: Crystal nucleation in microdro-

plets) and tubes (Steéphane Veesler: Microfluidics crystalliza-
tion in tubes). An “explosive” nucleation was observed when
depositing Pb on Si(111) (Michael Tringides: Non—classical,
explosive nucleation and collective, multi-atom diffusion in
epitaxial metallic films). Nucleation and growth can be also
studied by large scale molecular dynamics calculations. Still
simple configurations take a very long time (Luis Zepeda-
Ruiz: Nucleation and crystallization kinetics in simple melts:
modeling basic phenomena).

Fig. 1: Opening ceremony of ECCG-6. From left to right: Bogdan Ran-
guelov, Michail Michailov, Vessela Tsakova (all ECCG6 Chairmen),
Wolfram Miller (Co-ordinator ENCG), Koichi Kakimoto (President
IOCG). (Foto: ECCG-6)

A modern branch is the growth of bio crystals or bio-inspired
crystals. These kinds of crystals are dedicated for applications.
This includes the growth of micro-structures and hierrachi-
cal microarchitectures (Wim Noorduin: Controlling nucleati-
on, growth and form of bio-inspired minerals). A key point
is nucleation and mass transport in the growth system. In
bio-systems typically a great variety of crystal habits for one
material exists. Geometrical confinement is one possibility
to push the crystal growth towards the shape wanted (see
plenary talk of Fiona Meldrum).

Several contributions about oxide and halide crystals were
given both on growth and chracterization (e.g. Zbigniew Ga-
lazka: New methods for growing thermally unstable oxide
single crystals from melt, Martin Klejch: Growth of radiati-
on hard PWO crystals in open furnaces, Mathias Velazquez:
Czochralski growth of Li-MoO. crystals for the scintillating
bolometers used in the rare events searches, Matias Velaz-
quez: Multiscale characterization of the point defect disorder
in high—temperature solution grown crystals of the new phase
Srs Tho.gaFe1.06 (BO3)s).

Silicon was a topic mainly in the framework of epitaxy and
nanostructures. Only one talk was on bulk silicon (Maria
Tsoutsouva: Growth kinetics and defects associated with the
formation of a random grain boundary during Si directional
solidification). It was good to see that also contributions on
phase field calculations on solidification were present in this
conference.

In Autumn 2017 Micheal Schieber passed away and thus it
was a good idea to have a memorial lecture for the principal
founder of the Journal of Crystal Growth and IOCG. The cur-
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rent president of IOCG, Koichi Kakimoto, presented the main
stages of his life and his achievements for the world of crystal
growth.

The other general talk was given by Michail Michailov and told
the story of “Iwan N. Stranski and the Sofia school of crystal
growth”. It started with short survey on Stranski’s childhood
and went through all the fundamental concepts developed
in the twenties and thirties of the last century. During that
time Stranski stayed also a the Technical University of Berlin
(working with Max Volmer) and at Ural Institute of Physics
and Mechanics in Sverdlovsk. Because the new Bulgarian
government in 1944 accused him of links to the fascists he
stayed in West-Berlin till 1967. In 1951-1953 Stranski was the
rector of the Technical University. With his great personality
he managed to obtain a great amount of money from the state
to rebuild the facilities of the universities during this critical
times shortly after the end of the second world war.

A farewell talk was given by Helmut Klapper, shortly after his
815! birthday. He gave an overview about the highlights of
his work and showed all this nice movies on attachment ki-
netics and dislocation dynamics. Though some of the videos
were quite old they are still fascinating and are still excellent
eamples for understanding the influence of dislocations on
growth dynamics.

Australia 1 | Belgium 1 | Bulgaria 2
Czech Rep. 3 | Finland 1 | France 7
Germany 7 | ltaly 4 | Latvia 2
Romania 3 | Russia 6 | Spain 1
Sweden 1 | Switzerland 1 | The Netherl. 1
Turkey 2 | UK 1 | Uruguay 2
USA 3

Tab. 1: Participants of ESCG-2. In total 59 participants atten-
ded the school.

Algeria 3 | Australia 1 | Austria 2
Belgium 4 | Bulgaria 22 | Canada 1

China 6 | Croatia 3 | Czech Rep. 3

Denmark 2 | Finland 1 France 18
Germany 35 | Greece 2 | Hungary 4
India 4 | Ireland 1 Italy 49
Japan 11 | Latvia 5 | Norway 1

Poland 8 | Portugal 3 | Romania 12
Russia 39 | Spain 2 | Sweden 5
Switzerland 3 | Thailand 1 | The Netherl. 1

Turkey 6 | UK 14 | Ukraine 6
Uruguay 2 | USA 8

Tab. 2: Participants of ECCG-6. In total 266 participants
attended the conference.

Participation for young researchers was supported by 1U-
Cr. Grants giving 15 grants for attending both ESCG-2 and
ECCG-6. In addition 10 grants were given for the participation
of ECCG-6. Also DGKK offered the possibility for supporting
a participation. This opportunity was taken by one young rese-
archer, who attended both school and conference (see report
on ESCG-2 and ESCG-6 in this MB).

In total three prizes were given for presentations at the confe-
rence: The journal “crystals” (MDPI, Basel) sponsored a prize
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for the best oral presentation. The board of Alberta Bonanni,
Jose Gavira, Koichi Kakimoto, Wolfram Miller, and Jolanta
Prywer made their decision to give the prize to Wim Norduin
from AMOLF in Amsterdam for his talk “Controlling nucleation,
growth and form of bio-inspired minerals”. IUCr sponsored a
poster award, which was given by Andrea Zappettini to Nous-
hin Shadidzadeh from the Van der Waals-Zeeman Institute at
the University of Amsterdam for the poster “Hopper growth of
salt crystals”. The third prize was given by DGKK, explicitely
to someone who attended the school and presented a poster
at the conference. The jury Andreas Danilewsky, Wolfram
Miller, and Valessa Taskova came to the unique decision that
Alexey Petrov from the Rzhanov Institute of Semiconductor
Physics in Novosibrisk presented the “Effect of atom sinks to
atomic steps on the kinetics of Ge and Si two-dimensional
island nucleation on Si(111)(7 x 7) surface” excellently.

Fig. 2: The vize-president of DGKK, Andreas Danilewsky, hands over
the poster award of DGKK to Alexey Petrov. (Foto: ECCG6)

On Wednesday evening a farewell party was celebrated. For
this reason the Wladigeroff brothers arrived from Wien to pre-
sent their great variety of playing music from Folklore, passing
jazz and swing to pop. They are the grand sons of Pancho
Vladigerov, one of the most prominent composers of Bulga-
ria. In the twenties Pancho Vladigerov was music director of
Deutsches Theater in Berlin under the famous theater director
Max Reinhardt.

After three days of listening, presenting, and discussing the
participants enjoyed relaxing with delish drinks, small talk,
and dancing.

The next conference and school will be hosted by our French
colleagues. Matias Velazquez presented the ideas in the
council meeting of the European Network of Crystal Growth
(ENCG) and announced the next edition in the closing cerem-
ony of ECCG-6. Both school and conference will take place in
Paris with tentative dates 20.-24.7.2021 and 25.-28.7.2021 for
ESCG-2 and ECCG-7, respectively. One idea for the location
of the school is the Chimie-ParisTech located in Quartier latin.
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Fig. 3: The Wiladigeroff brothers play at the farewell party.
(Foto: ECCG6)

At this location it would be possible to show demonstrations
of bulk crystal growth (Czochralski, TSSG, optical floating
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zone) and thin film equipments (CVD, ALD). The suggestion
for the conference is the Paris Marriott Rive Gauche Hotel &
Conference Center.

School and conference will be organized by three people
from Chimie-ParisTech, Gérard Aka, Pascal Loiseau, and
Alexandre Tallaire as well as by Francoise Bonneté from the
Institut de Biologie Physico-Chimique in Paris. And last but
not least by Matias Velazquez, who is currently the chairman
of the Comité Francais de Croissance Cristalline (CFCC).
Discussing and voting about the next edition of European
school and conference was one of the major topics of the
council meeting of ENCG. The other was the election for the
next three year term of the executive committee. Andrea Zap-
pettini was elected as Co-ordinator and Florinda Costa as
secretary. By default the chair of the previous and the forthco-
ming ECCG, i.e. Bogdan Ranguelov and Matias Velazquez
are in the exectuive committee.

Report on the 2" European School on Crystal Growth (ESCG2), September 14-16, and
on the 6" European Conference on Crystal Growth (ECCG6), September 16-19, 2018,

Varna (Bulgaria)

Kristian Bader, Sektion Kristallographie, Ludwig-Maximilians-Universitat Miinchen

The second European School on Crystal Growth
(ESCGZ2) took place close to Varna, in the Rivera holiday
beach resort directly at the coast of the black sea, at the Slat-
ni pjasazi in Bulgaria, from September 14 - 16, 2018. For a
school on crystal growth this was without doubt a very comfor-
table location which was appreciated well by the participants.
Almost 60 students, researchers, lecturers and representa-
tives of the industry from over 20 countries took part. Apart
from a lot of European participants, attendants came from
all over the world to join the school (two even from Uruguay).
This is in my eyes a very positive state creating a close in-
ternational network of young researchers, especially in the
actual situation of a worldwide tendency to nationalism which
is unacceptable. Not only PhD students and researchers at-
tended, but also representatives of the industry joined, like for
example two delegates of the crystal growth company Siltro-
nic, which lead to interesting conversations, creating insights
into working modes out of the university, in economy.

Professor Andrey Milchev from the Bulgarian Academy of
Sciences opened the lessons with the topic “Classical ap-
proach on crystal growth”. He started from thermodyna-
mics and nucleation theory of infinite phases and went further
to finite phases. Smooth and rough surfaces were discus-
sed and, of course, the Kossel model with all its atomic sites
in detail. Furthermore, the basics of homogeneous, hetero-
geneous and 2D nucleation and after that growth rates de-
pending on the surface roughness and supersaturation as
condition for crystal growth were addressed. Milchev gave a
theoretic overview about all important growth mechanisms but
was not afraid of using very easy, but descriptive examples,
like explaining ice cream getting crunchier with time by the

Gibbs-Thompson effect (Large crystallites stay while small
ones disappear.).

After that, Pierre Muller from the Centre Interdisciplinaire
de Nanoscience de Marseille gave several lectures to his
session “Statistical physics and mechanisms of crystal
growth”. The topics of Muller built especially on the surface
physics introduced by Milchev and, more in detail, regarded
the atomic scale and bonding and especially explaining sur-
face events by statistical probabilities. Their calculation was
shown, as well as an overview of practical methods for surface
observation.

Then the lecture “Bulk growth methods” was given by Ro-
berto Fornari from the University of Parma containing growth
from vapor and liquid (melt and solution) as well as solid-solid
state reactions. An overview of all common growth methods
was given and their problems or effects plus their solutions
were discussed. Regarding growth from melt and solution,
segregation with striation formation and constitutional super-
cooling and processes at the growth interface like thermal
transport or stresses, leading to non-flat growth surfaces, fa-
cets or dislocations were summarized. Regarding growth from
vapor, transport processes of CVT and PVT and appropriate
furnace temperature profiles were shown.

Jose Gavira of the University of Granada gave the lesson
“Protein crystallization” which is a fundamental tool for pro-
tein characterization, which is important for pharmaceutic
research. Surprising was, that only about 7% of the known
proteins could be crystallized yet. Protein crystallization works
classically by exceeding a supersaturation of a solution, either
by water removal or solubility change, caused by modulati-
on of the pH, the temperature, the concentration of present
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ions (for example salt) or water-affine polymers. Neverthe-
less, as often critically high supersaturations are needed,
non-classical crystallization from clusters formed in an amor-
phous state is a common way. All in all, it was surprising for
me (growing mostly intermetallic compounds from metallic so-
lutions), that protein crystallization has the same mechanisms
and behavior as inorganic crystallization.

Daniel Vizman from the West University of Timisoara gave
the lecture “Multiscale modeling of crystal growth”. In his
talk, he described modelling in crystal growth as combination
of mathematics, computer science and engineering (practical
growth technique and science) to answer questions addres-
sing the system by mathematical calculations of governing
equations. Vizman gave an overview in which case which
equations are appropriate and summarized the approaches
Monte Carlo, Molecular Dynamics (atomistic and molecular
simulations like atom motion on surfaces), Phase Field, Latti-
ce Boltzmann (mesoscale simulations describing for example
solidification processes), Finite Element and Finite Volume
(macroscale simulations for example heat transfer and inter-
face modeling).

Geoffroy Prevot from the Paris Institute of Nanosciences ga-
ve the lecture “Fundamental of vapor growth and epitaxy”
giving an overview of heterogeneous nucleation processes.
Substrates, formation of clusters on surfaces, self-assembly

Fig. 1: Group photo of the school participants. (Photo: ESCG-2)

The sixth European Conference on Crystal Growth (EC-
CG6) directly followed the ESCG2, at the same location on
September the 16-19. The organizers were the European Net-
work of Crystal Growth and the Institute of Physical Chemistry
of the Bulgarian Academy of Sciences and the chairpersons
were Bogdan Ranguelov, Michail Michailov and Vessela
Tsakova. Under these circumstances the conference and the
school were dedicated to the founder of the Bulgarian school
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and effects like surface defects, elastic interactions between
particles and substrates and coarsening on surfaces were
discussed.

The last speaker, Matteo Bosi from the National Research
Council of ltaly from Parma, gave a talk about “Monolayer
material growth” addressing the synthesis (mostly CVD) of
2D materials like graphene and other suitable materials like
sulfides, selenides and tellurides and their possible applicati-
ons and characterizations.

The organizers Andrea Zappettini and Pierre Muller clo-
sed the school by offering an evaluation, which was very
positive. In this context, the question was asked how many
of the participants already have had a lecture purely focused
on crystal growth during their studies. The poor answer of
less than 15% reflects the importance of such school. For
the few who already heard a lecture on crystal growth the
school was a welcome and extensive repetition of excellent
quality, for the others a detailed condensation of the matter
and in my eyes, it was conveyed, that crystal growth is not
only an instrument for gaining good research samples but is
a science on its own. Summarizing, the school was organized
well, the topics were important and helpful, and the location
and the surrounding made the education easy and let enough
time for establishing contacts and productive talks.

of physical chemistry Ivan Stranski, better known for his funda-
mental work concerning nucleation theory and crystal growth
and especially for the Kossel-Stranski model. Therefore, a
Stranski memorial lecture was held by Michail Michailow.

Summing up the whole conference, more than 300 partici-
pants presented 66 talks, including 26 invited talks and almost
200 posters in two poster sessions. The prize for the best
oral presentation was awarded by CRYSTALS MDPI to Moh-
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sin Qazi and Willem Noodruin from Amsterdam for the talk
with the topic “Controlling nucleation, growth and form of bio-
inspired minerals”. I[UVr Journals awarded the best student
poster prize to Christian Jenewein, Konstanz, Germany with
his poster “Binary Mesocrystals from Anisotropic Nanopartic-
les” and the DGKK best poster award for master and PhD
students, who attended also ESCG2 was won by Alexey Pe-
trov, Novosibirsk, Russia with his poster “Effect of adatom sink
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to atomic steps on the kinetics of Ge and Si two-dimensional
island nucleation on Si(111)-(7x7) surface”.

The conference as well as the school were successful and
helpful meetings. New ideas could be gained and discussed,
as well as new collaborations could be established. Finally, |
want to thank the DGKK for financial support, helping me to
attend the school and the conference.

Bericht vom International Workshop on Nitride Semiconductors IWN 2018, 10.-16. No-

vember 2018 in Kanazawa, Japan

Matthias Bickermann, Leibniz-Institut fur Kristallziichtung (IKZ), Berlin

Der IWN ist - zusammen mit der ICNS (International Confe-
rence on Nitride Semiconductors), diese beiden Konferenzen
werden im jahrlichen Wechsel ausgetragen - die gréf3te in-
ternationale wissenschaftliche Fachtagung tber Gruppe-Ill-
Nitride und deren Anwendungen. Gruppe-IlI-Nitride, damit
bezeichnet man AIN, GaN, InN und deren Legierungen. In-
zwischen kennt jeder die ,wei3e LED", die in der Beleuch-
tungstechnik nicht mehr wegzudenken ist: sie wird mit Hilfe
von halbleitenden InGaN-Epitaxieschichten hergestellt. Auch
die blaue Laserdiode basiert auf solchen Schichten. Daflir
haben Hiroshi Amano, Isamu Akasaki und Shuji Nakamura
2014 den Physik-Nobelpreis erhalten.

Nitrid-basierte LEDs, Laser und Sensoren sind flir einem
weiten Wellenlangenbereich vom tiefen UV bis zum Infrarot
geeignet. Auch leistungs- und hochfrequenzelektronischen

Bauelemente (Spannungswandler, Ubertrager, Funkwellen-
verstarker) werden auf Basis der Gruppe-IlI-Nitride hergestellt.
Erste Bauelemente sind schon kommerziell erhéltlich. Wie
auch bei anderen Halbleiterbauelementen ist die Kristallzlich-
tung ein wesentlicher Bestandteil der Technologieentwicklung.
Denn die Bauelemente sind aus epitaktischen Schichten auf-
gebaut, die auf einem einkristallinen Substrat abgeschieden
werden. Hier gibt es noch Forschungs- und Entwicklungsbe-
darf, der auf dem Workshop besprochen wird.

Der IWN 2018 fand in Kanazawa (Japan) statt. Knapp die
Hélfte der 1281 Teilnehmer war aus Japan. Das liegt naturlich
am Austragungsort, es spiegelt aber auch den hohen Stel-
lenwert der Nitrid-Materialtechnologie in Japan insbesondere
nach der Nobelpreisverleihung wider. Es folgen China mit
134, die USA mit 106, Deutschland mit 87 und Korea mit 78
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Teilnehmern. Deutschland ist in der Erforschung der Gruppe-
I1I-Nitride ohne Zweifel mit an der Weltspitze, insbesondere
in der Epitaxie-Materialtechnologie und der Halbleiterphysik.

Fig. 1: During discussion: Chair J. Christen (left, Otto-von-Guericke-
Universitat Magdeburg) and speaker M. Kneissl (TU Berlin).
(Photo: IWN 2018)

Vergleicht man die zeitliche Entwicklung der Zahl der Vortra-
ge und Poster in den Themenbereichen zu den Vorjahren, so
nimmt die Zahl der bauelement-orientierten Beitrdge zu, die
zur materialphysikalischen Grundlagenforschung dagegen
leicht ab. Die absolute Zahl der Beitrdge im Bereich ,Kris-
tallzGichtung und Epitaxie” ist in den letzten Jahren in etwa
konstant geblieben. Der relative Anteil von 30% (265 von
insgesamt 863 Prasentationen) zeigt, dass hier noch ein un-
verandert gro3es Forschungs- und Entwicklungsinteresse
besteht. Es geht hier nicht mehr um die bereits industriell
genutzten Technologien zur blauen und weiBen LED und zur
405 nm-Laserdiode. Welche Herausforderungen sind aktuell
im Fokus?

Fig. 2: During the conference dinner. (Photo: IWN 2018)

Mein Eindruck ist, dass nach der ersten Erfolgswelle die
technologischen Grenzen ausgetestet und weiter verschoben
werden, um neue Anwendungen und Markte zu erschlieB3en.
Es geht zu immer kirzeren Emissionswellenlangen (ultravio-
lett) und damit AIGaN mitimmer héherem Al-Gehalt. Auch die
langeren Wellenldngen (gelb, rot, infrarot) waren wichtig, da-
mit verbunden ein héherer In-Gehalt in den Schichten. Aber
es gibt Probleme mit Segregation und Entmischung. Als ,Al-
ternative” wird seit Jahren das Wachstum von InGaN in semi-,
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non- und N-polaren Orientierungen erforscht, allerdings auch
nicht wirklich erfolgreich.

Aktuelle Ergebnisse zeigen, dass eine héhere n-Dotierung
von GaN durch Germanium (statt Silizium) méglich ist. Bes-
ser p-leitende AlGaN-Schichten kénnen durch Dotierungs-
Ubergénge und Ubergitterstrukturen hergestellt werden. An-
dere Forscher versuchen die Reinheit vor allem bzgl. der
Verunreinigungen Silizium und Sauerstoff weiter zu verbes-
sern, um extrem niedrig n-dotierte Driftzonen fur Leistungs-
bauelemente zu erzeugen. Wiederum andere Kollegen pro-
pagieren eine ,Dotierung” bis Uber den Prozentbereich hin-
aus mit Bor (fir 2D-Schichten oder Neutronenexperimen-
te), Scandium (fir piezoelektrische Schichten) oder Europi-
um (fur rote Lumineszenz-Leuchtdioden). Auch der Einsatz
anderer Precursoren und Wachstumsregimes durch Hydrid-
Gasphasenepitaxie (HVPE), ,Tri-Halide VPE" und ,Oxide
VPE" wird aktuell erforscht. Molekularstrahlepitaxie spielt
weiterhin nur in der Grundlagenforschung eine Rolle, z.B. fur
Nanodréhte. Selbst komplizierte Schichtfolgen wie fir den
AlGaN/GaN-VCSEL lassen sich inzwischen mittels MOCVD
wachsen, nicht zuletzt aufgrund einer stetigen Verbesserung
der in-situ-Metrologie-Tools, die dazu auf dem Markt erhaltlich
sind.

Fig. 3: In the evening: performance with traditional Japanese musical
instruments. (Photo: IWN 2018)

Die Versetzungsdichte in den Nitrid-Schichten auf Saphir-
Substraten liegt an der Grenzflache bei tber 10 cm™2,
kann aber durch ELO-Techniken oder Verwendung von nano-
strukturierten Saphirsubstraten auf 10° cm~2 und durch Tem-
pern bei etwa 1700°C auf einige 10® cm~2 gebracht werden.
In den letzten Jahren wurde gezeigt, dass ahnliche Werte
auch durch Tempern von gesputterten GaN- oder AlGaN-
Filmen erzielt werden kénnen. Silizium- und SiC-Substrate
werden in der Leistungs- und Hochfrequenzelektronik einge-
setzt, eine dhnliche Reduktion der Versetzungen ist dabei
aber nicht in Sicht.

Werden bei den Nitriden nun endlich auch native Substra-
te, also GaN- oder AIN-Volumenkristalle, eingesetzt? Meiner
Meinung nach fehlt immer noch die Killer-Applikation, die eine
Herstellung von Bauelementen auf GaN-Substraten rechtfer-
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tigen wirde. Die wenigen Firmen, die kommerziell Ammo-
nothermalztichtung oder die ,Na-Flux-Methode* betreiben,
scheinen keinen ausreichenden Markt zu finden. Immerhin
wurden bei der Herstellung von HVPE-Substraten Entwick-
lungserfolge in Bezug auf Homogenitat und Substratdurch-
biegung vermeldet. Die kommerziellen Anbieter wie Sciocs
(Japan) oder Sino-Nitride Semiconductors (China) berichten
von Produktionsausweitungen, zudem wurden erste 6-Zoll-
GaN-Wafer demonstriert.

Bei AIN lautet die entscheidende Frage, ob die derzeit auf
den gunstigen, verfugbaren und industriell eingefiihrten Sa-
phirsubstraten erreichte externe Quanteneffizienz bei UV-C-
Leuchtdioden von ca. 10% noch signifikant verbessert wer-
den kann. Der Ladungstrégertransport wird namlich durch
Versetzungen empfindlich gestért. Dies stellt bei sehr hohen
Al-Gehalten, wie sie fir kiirzere Wellenlangen (250 nm und
darunter) notwendig sind, aufgrund der geringen Dotieref-
fizienz eine ernste Limitierung dar! Versetzungsdichten in
den AlGaN-Schichten unter 10° cm~2 wurden bislang nur bei
Wachstum auf AIN-Substraten erzielt. Das auf AIN-Substraten
einfachere Schicht- und Bauelementdesign wiirde die héhe-
ren Materialkosten mehr als ausgleichen.

Osram hat im letzten Jahr eine strategische Partnerschaft
mit Hexatech abgeschlossen, um gemeinsam 2-Zoll-AIN-
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Substrate zu entwickeln und einzusetzen. Hexatech stellt
pro Jahr bereits hunderte AIN-Kristalle her. Crystal IS hat laut
Leo Schowalter eine ,,Produktionskapazitat“ von bis zu 10.000
AIN-Substraten pro Jahr, die allerdings fur die interne Bau-
elementherstellung bestimmt sind. Inzwischen werden nicht
nur von den Herstellerfirmen auch vielversprechende Bau-
elemente auf AIN-Substraten demonstriert. Trotzdem setzen
die groBBen Firmen wie Osram Opto Semiconductors, Nikki-
so (Japan), LG Innotek (Korea) und SET Inc. (USA) derzeit
(noch) auf Saphir fir UV-LEDs mit Wellenlangen zwischen
265 nm und 280 nm, die wichtige Desinfektionsanwendungen
ermdglichen. Die Limitierungen der Saphirtechnologie sind
noch nicht erreicht. Und trotz aller potentiellen Vorteile von
AIN-Substraten bleibt der hohe Preis, eher ein Ausdruck der
mangelnden kommerziellen Verflgbarkeit, bislang eine hohe
Einstiegshirde.

In Deutschland wird weltweit anerkannte Spitzenforschung
zu den Gruppe-llI-Nitriden betrieben. Das betrifft die Epitaxie-
und Materialtechnologie, aber auch die Volumenkristallziich-
tung von AIN und GaN. Die Gruppe-llI-Nitride sind weiterhin
ein lohnendes Forschungsgebiet mit immer neuen Anwen-
dungsgebieten. Und die deutschen Erfolge haben nun dazu
geflihrt, dass die néchste internationale Fachtagung, die IWN
2020, in Berlin stattfinden wird. Chapeau!
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Report about the 9" International Workshop on Modelling in Crystal Growth
(IWMCG-9), October 21-24, 2018, Kalua-Kona, Big Island, Hawaii

Robert Menzel and Klaus Béttcher, Leibniz-Institut fur Kristallzichtung (IKZ), Berlin

The Workshop on Modelling IWMCG-9 was organized by
Jeffrey Derby (University of Minnesota, USA) and Koichi Kaki-
moto (Kyushu University, Japan). 12 invited and many regular
speakers presented their results about bulk crystal growth and
thin film epitaxy. In this report we consider for shortness the
branches CZ Silicon and general melt growth, Optimization
and Analysis and Photovoltaic Silicon.

e CZ Silicon and general melt growth

J. Friedrich et al. (Invited talk, Erlangen, Germany) develo-
ped an advanced numerical model for the description of
the Cz process that takes into account a 3D description of
the melt flow which is coupled to a 2D model of the surroun-
ding furnace. In their contribution they analysed the case of
pulling of silicon crystals with weight of up to 300kg in cru-
cibles with up to 28” diameter and showed that the so-called
crystal twisting, where the crystal loses its cylindrical shape,
is mainly limiting the pull rate.

Concerning the numerical tools, A. Popescu et al. (Timisoara,
Romania) did similar: they performed numerical simulations,
using STHAMAS 3D software, in order to predict the tem-
perature and impurities concentration fluctuation in the
melt at a 200-mm-CZ-Si process. The characteristics of
temperature and impurities fluctuations in the simulation are
in good agreement with the striation fluctuations along the
crystal obtained by Lateral Photovoltaic Scanning (LPS).

In order to reduce the C contamination, X. Liu et al. (Kyushu,
Japan) investigated the C transport from its generation,
incorporation and accumulation in the growth. They per-
formed a global simulation and also in-situ measurement of
CO concentrations by a study concerning the furnace pres-
sure, the flow rate of argon etc.

J. Ding et al. (Xi'an, China) investigated characteristics of
unstable melt flow when growing large-size silicon cry-
stal by Czochralski method. The relationship between the
kinetic undercooling and the growth rate was considered to
develop a numerical model that can calculate the fluctuations
and spectral characteristics of temperature and velocity and
the fluctuant crystal/melt interface simultaneously.

In addition to pure numerical modelling J. Pal et al. (Dres-
den, Germany) carried out physical modelling by using the
room temperature eutectic alloy GalnSn for dedicated
model experiments, allowing an almost complete measure-
ment of the velocity field inside the melt. They investigated
the action of the horizontal magnetic field.

The melt flow behavior of industrial scale silicon
Czochralski growth (300 mm in diameter) with a transver-
se magnetic field investigated R. Yokoyama et al. (Invited
talk, Saga, Japan). The calculated results showed that the

periodic changes of the melt flow were caused by the genera-
tion, the descent, and the vanish of a cold plume, which was
concluded as the cause of the temperature oscillation.

Y. Mukaiyama et al. (Yokohama, Japan) developed a mo-
del to investigate the effect of thermal stress and heavy
doping on the behavior of intrinsic point defects in large-
diameter Si crystal growing by Czochralski method. They
computed the concentration of intrinsic point defects as func-
tions of thermal stresses, type and concentration of dopant,
and concentration of interstitial oxygen.

Also the floating zone method as a crucible-free method is
wildly applied for the growth of semiconductor bulk single
crystals. Ch. Le et al. (Xi’an, China) investigated the effect
of rotation on thermocapillary convection for growing cry-
stals with uniform dopant distribution.

A series of investigations concerning thermal stresses in
semi-transparent oxide crystals was carried out by C. Steli-
an and Th. Duffar (Grenoble, France). In their work, numerical
modeling is applied to sapphire (resistive Czochralski (Cz)
furnace), La3Ta0,5Ga5,5Ol4 (LGT) and LizMOO4 (LMO) both
grown by inductive Cz furnace. The finite element software
COMSOL Multiphysics is used.

N. Dropka (Berlin, D) and A. G. Ostrogorskii (Chicago, USA)
investigated the impact of using a rotating submerged
heater/baffle in vertical Bridgman furnace. The baffle
shields the interface from natural convection, thus, a slightly
convex interface is possible without baffle rotation.

L. Carroz and T. Duffar (Invited talk, Paris and Grenoble,
France) presented a model for Tuning the sapphire Edge-
defined Film-fed Growth (EFG) process to the growth of
ithe ternary eutectic Al,O3/YAG/ZrO,:Y. The model allows
deriving analytically the relationship between the two con-
trolling parameters of the EFG process: the pulling rate and
the die temperature. After validation at the case of pulling of
sapphire ribbons it was applied to pulling ceramic alloy plates
of Al,O3/YAG/ZrO,:Y.

Thermocapillary convection driven by surface tension gradi-
ent on the free surface widely exists in crystal growth from
the melt, film preparation many other engineering and natu-
ral processes. The paper by L. Zhang and Y.-R. Li (Chong-
ging, China) presents a series of three-dimensional numeri-
cal simulations on the effect of surface heat dissipation
on thermocapillary convection of the moderate Prandtl
number fluid in a shallow annular pool.

M. lizuka et al. (Yokohama, Japan) have carried out numeri-
cal modeling of 3-Ga>O3; crystal growth by Czochralski
(Cz) method to investigate the reason why spiral formati-
on (twisting) of the crystal occurs during crystal growth.
Special attention was given to the accurate treatment of ra-
diative heat transfer in the semitransparent crystal.
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The Bridgman crystal growth process is typically carried out
without direct methods to observe inside. With Analysis of
scintillator crystal growth via neutron imaging and com-
putational modeling J. J. Derby et al. (Minneapolis, USA)
present groundbreaking experiments that employ neutron
scattering to visualize, in operando, the compositional field
that develops during the Bridgman growth of a mixed-halide
scintillator crystal. The authors also applied computational
models to predict the macroscopic transport of heat, mass,
and momentum along with phase-change phenomena.

o Memorial lecture for Francois Dupret

Fig. 1: Prof. Frangois Dupret (1948-2018).  (Photo: L. Wu)

A year before died Frangois Dupret from Université Catholique
de Louvain. F. Dupret was a pioneer scientist in numerical
modelling of various crystal growth methods, particular to
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the Czochralski method. Liang Wu from Shanghai University,
who was a colleague and friend of Frangois Dupret for many
years, gave a talk about life and work of F. Dupret.

e Optimization and Analysis

Generally, optimization of crystal growth recipes is aimed at
finding the time profiles of power supplies that enable rea-
ching and keeping desired temperature distributions in the
melt and crystal during the dynamics. N. Dropka et al. (Invited
talk, Berlin, Germany) performed a feasibility study for the
application of artificial neural networks (ANNs) for the
optimization of the VGF-GaAs growth recipe. They used
a dynamic ANN which has a memory, i.e. its response at
any given time depends not only on the current input, but
on the history of the input sequence. In the presented study,
the authors correlated the time profiles of the heater power
(=inputs) with temperature at various control points in GaAs
and the position of solid-liquid interface (=outputs).

Zh. Li et al. (Dalian, China) performed modelling especi-
ally in order to increase pulling rate and productivity in
Czochralski Silicon growth for solar applications. In their
contribution the authors demonstrated the result of crystal
growth furnace optimization focused on increasing of cry-
stal pulling rate, while maintaining low energy consumption,
thermal stresses, control of impurity concentration, etc.

The talk by T. Ujihara et al. (Nagoya, Japan) is from the branch
of SiC top-seeded solution growth in which they develo-
ped a growth technique for ultra-high quality crystals. They
constructed a prediction model of CFD results by using
machine learning technique by preparing results of CFD
simulations as training data for machine learning.

Fig. 2: The conference participants with Keauhou Bay as background. (Photo: IWMCG9)
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Another topic concerning SiC is its poly-type stability. Sh.-I.
Nishizawa (Fukuoka, Japan) and F. Mercier (Grenoble, Fran-
ce) investigated the effect of Nitrogen/Aluminum doping
for the 4H-SiC stable growth. As a result, N/Al doping has
effect to change stacking energy difference between h and k
sites.

o Photovoltaic Silicon

The grain competition and the evolution of grain boundaries
(GBs) during crystal growth play a crucial role on the elec-
trical properties of multi-crystalline silicon (mc-Si) for solar
cells. T. Jain et al. (Invited talk, Taipeh, Taiwan) reported
about Phase field modeling of grain boundary interaction
and evolution during directional solidification of multi-
crystalline silicon. Phase field models comprise two major
approaches, multiple phase field and orientation field models,
to deal with the polycrystalline materials. Here, the authors
combined both methods to simulate the GBs for silicon, espe-
cially the coincidence-site-lattice-GBs.

Silicon ingot manufactured by directional solidification (DS) is
the main material for solar cells and the market share is more
than 60% . For this was the talk of Z. Li et al. (also Invited
talk, Xi'an, China) entitled Modeling and simulation of si-
licon melt flow under the influence of heater-generating
magnetic field during directional solidification process.
In the general industrial DS process with resistance heating,
a three-phase alternating current (AC) is connected to the
graphite heater to generate heating power, and at the same
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time induces magnetic field and Lorentz force in the silicon
melt.

With the wide application of single crystal silicon for power
devices, the process of large-diameter single crystal silicon
by the floating zone method (FZ) has drawn much attenti-
on. X.-F. Han et al. (Fukuoka, Japan) especially numerically
analyses the 3D behavior of FZ for silicon crystal growth.
Asymmetric needle eye inductor (used for heating) results in
asymmetric electromagnetic field and temperature distributi-
on, which play an important role in the impurity segregation
at the melt-crystal interface.

R. Menzel et al. (Berlin, Germany) have investigated the pos-
sibility of crucible-free growth of mono-Si crystals using
large-area seeding, which is similar to the Float Zone (FZ)
process, except that no Dash seeding is applied. A special
side heater is used to avoid polycrystalline growth. A corre-
sponding transient numerical model was implemented in the
COMSOL Multiphysics software. According to a recent pu-
blication by Stoddard et al. the authors have developed an
FZ-like growth set-up with a dislocation-free flat seed.

The contribution of A. Nouri et al. (Saint-Martin-d’'Heres, Fran-
ce) deals with the Application of the Kyropoulos method
to Silicon for PV applications. The motivation is caused by
the square geometry of photovoltaic cells. For crystal growth
runs a Cyberstar Bridgman furnace has been adapted. Cry-
stals were grown from the seed. Modifications of the heat
zones inside the furnace were assessed to allow a larger
lateral growth.

New Installation of Rigaku XRTmicron Advanced X-ray Topography Tool Offers More
Insights into Semiconductor Material Quality Fraunhofer

Fraunhofer lISB and Rigaku Europe SE are starting a strategic partnership in order to support the European semi-
conductor industry in improving and better understanding their wafer quality and yield by employing the Rigaku

XRTmicron advanced X-ray topography tool.

January 21, 2019 - Erlangen and Neu-Isenburg, Germa-
ny. Rigaku Europe SE and Fraunhofer IISB in Erlangen are
pleased to announce the formation of a strategic partnership
to revolutionize the characterization of semiconductor materi-
als by X-ray topography; therefore, Rigaku has installed the
latest generation X-ray topography tool, the Rigaku XRTmi-
cron imaging system, at Fraunhofer 1ISB. Dr. Michael Hippler,
president at Rigaku Europe SE in Neu-Isenburg, Germany,
states: “We are proud to join forces with the highly experi-
enced team at [ISB for semiconductor substrate and epilayer
characterization.” The XRTmicron system enables investiga-
tion of crystallographic defects with high speed and highest
resolution on full wafer scale. It is well suited for bare wafers,
wafers with epilayer structures, partially processed wafers, as
well as bonded wafers. The amount and different types of dis-
locations, slip lines, dislocation networks, (small angle) grain
boundaries, inclusions, precipitates, pits, scratches, stress

Fig. 1: Look inside of the newly installed XRTmicron at Fraunhofer
IISB in Erlangen. (Photo: Kurt Fuchs / Fraunhofer 11ISB)

level, etc. can be imaged and quantified on the samples.

Two different X-ray sources - a 40kV/30mA copper source
and a 50kV/24 mA molybdenum source in combination with
the application of a large angle goniometer accommodate
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a wide range of diffraction conditions. Therefore, the XRT-
micron system can be applied to different kinds of materials
including semiconductors (e.g. Si, Ge, Diamond, SiC, GaN,
AIN, GaAs, InP, CdTe, CdZnTe), oxides (e.g. sapphire, ru-
by, garnets, vanadates, niobates, quartz) and halides (e.g.
fluorides, bromides).

The XRTmicron system can be operated in transmission as
well as in reflection mode in order to detect defects in the
volume of the sample or to quantify defects close to the sur-
face. Furthermore, it is equipped with a standard and a high
resolution XTOP CCD-camera. This leads to a spatial resolu-
tion of 5.4 um and 2.4 um per pixel, respectively, for a single
image size of 18 mm x 13.5 mm. Full wafer mappings and
detailed defect imaging of regions of interest are possible
under different diffraction conditions for sample sizes of up to
300 mm in diameter. A measurement of a full 150 mm SiC
wafer under the high resolution mode, for example, takes only
one hour.

Fig. 2: X-ray transmission topogram of the 101 reflex for a full 100
mm 4H SiC wafer and a more detailed section of the wafer. (Photo:
Fraunhofer IISB)

Additionally, the XRTmicron system is equipped with a spe-
cial slit-arrangement to perform cross section topography
measurements in high resolution. This gives detailed depth
information through the whole thickness of the sample. For
instance, it is possible to investigate whether the glide plane
formation in partly processed wafers starts on the front or
back side of the wafer. Furthermore, the defect formation due
to epilayer growth on top of a wafer can be quantified by this
feature.

Dr. Christian Reimann, Group Manager Silicon at Fraunhofer
IISB, comments, "The XRTmicron is the only tool available

Fig. 3: X-ray transmission topogram of the 100 reflex for an 1” AIN
wafer and a more detailed section of the wafer. (Photo: Fraunhofer
IISB)
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in Europe so far which fulfills the requirements of highest
resolution for complete wafer mappings in shortest possible
time scale to analyze single crystalline materials. It is a revo-
lution for crystallographic defect investigations compared to
classical Synchrotron based topography measurements.”

Fraunhofer 1ISB will act as a demo center for the XRTmicron
system in Europe. Uwe Preckwinkel, XRT product manager
at Rigaku Europe SE, adds, “We already received numerous
requests from the European semiconductor industry aiming
to improve and better understand their product quality and
yields.” It is therefore planned to standardize the operation
procedures for the different costumers due to their specific
needs within the strategic collaboration between Rigaku and
Fraunhofer IISB.

Fig. 4: Detailed X-ray transmission topogram of the 400 reflex for a
specific area of an 200 mm Si wafer where glide-planes can be seen.
(Photo: Fraunhofer IISB)

The XRTmicron system operated at Fraunhofer [ISB is part of
the “Research Fab Microelectronics Germany (FMD)” which
is funded by the Federal Ministry of Education and Rese-
arch. Within this Research Fab Microelectronics Germany the
Fraunhofer Group for Microelectronics and two Leibniz insti-
tutes (FBH and IHP) are bundling their expertise in order to
reach and expand on a new quality in research, development,
and (pilot) manufacture of semiconductor-based microsys-
tems and nanosystems.

For further information, contact

Dr. Christian Reimann

Fraunhofer 11ISB, Schottkystrasse 10, 91058 Erlangen,
Germany

Tel. +49 9131 761 272 | christian.reimann@iisb.fraunhofer.de
www.iisb.fraunhofer.de

Uwe Preckwinkel

Rigaku Europe SE, Hugenottenallee 167,
63263 Neu-Isenburg, Germany

Tel +49 6102 77999 51 | rese@rigaku.com
www.rigaku.com/en/products/xrm/xrtmicron
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Prof. Peter Gérnert anlasslich seines 75. Geburtstages

Dmitry Berkov, General Numerics Research Lab. e.V., Jena

Ich habe Herrn Prof. Gor-
nert in Jena Anfang der
1990er Jahre kennengelernt,
als er noch der Leiter des Be-
reichs ’'Materialwissenschaf-
ten’ am Institut far Physika-
lische Hochtechnologie e.V.
war. Seitdem habe ich unun-
terbrochen - mittlerweile fast
25 Jahre - mit ihm zusammen-
gearbeitet.
Damals hat Prof. Gérnert sich
intensiv mit zwei Gebieten der
Materialforschung auseinan-
dergesetzt: Zum einen der Ziichtung von schmelztexturierten
Massivmaterialien und Flissigphasen-Epitaxieschichten (fir
Anwendungen z.B. als Hochtemperatur-Supraleiter). Zum an-
deren mit der Herstellung und Charaktersierung von kleinen
magnetischen Ferritteilchen, welche als vielversprechende
Kandidaten fiir magnetische Speichermedien von groBem
Interesse waren. Auf beiden Gebieten ist es unter seiner Lei-
tung gelungen, innerhalb weniger Jahre den internationalen
Stand der Herstellungstechnologie fur diese beiden sehr un-
terschiedlichen Materialklassen zu erreichen oder sogar zu
Ubertreffen.

Dies war moglich, da Prof. Gérnert friih erkannte, dass ein
durchschlagender Erfolg bei so komplexen Aufgaben nur
dann mdéglich wére, wenn eine ausgewogene Kombination
aus gut reproduzierbarer Herstellung, detaillierter Charakte-
risierung und tiefem theoretischen Verstandnis der Herstel-
lungsprozesse und der Eigenschaften der Werkstoffe erreicht
wurde.

Im Jahr 1996 wechselte Prof. Gérnert zur wirtschaftsnahen
Forschungseinrichtung INNOVENT e.V., wo er als Leiter des
Bereichs 'Magnetische und Optische Systeme’ (MOS) sich
fur eine noch engere Bindung der Forschung an die Bediirf-
nisse der Industrie bei der Produktentwicklung einsetzte. Bei
MOS ist es ihm erneut gelungen, innerhalb weniger Jahre
eine tatkraftige Mannschaft aufzubauen, in der Ingenieure,
Chemiker, experimentelle und theoretische Physiker eng zu-
sammenarbeiteten, um den schnellstmdglichen Erfolg bei der
Ausarbeitung neuer Technologien und der Erforschung neuer
Werkstoffe zu erreichen.

In dieser Zeit konnte MOS zahlreiche Erfolge auf so un-
terschiedlichen Gebieten wie der Zichtung von Yitrium-
Granaten und Hexaferriten fir magnetooptische Sensor-
schichten, Mikrowellenbauelemente und magnonische An-
wendungen, Herstellung von kleinen magnetischen Teilchen
mit den GréBen im Nano- bis Mikrometerbereich fur medizi-
nische und industrielle Zwecke, Erfindung von innovativen

optischen Messverfahren fir die Oberflachencharakterisie-
rung, und Entwicklung von neuartigen magnetfeldbasierten
Geréaten und Verfahren flir medizinische Diagnostik verzeich-
nen. Diese Erfolge waren ohne der kompetenten und stets
durchdachten Leitung durch Prof. Gérnert niemals méglich
gewesen. Zuséatzlich dazu unterstitzte Prof. Gérnert viele
theoretische Arbeiten zu nahezu samtlichen Themen, mit de-
nen sich MOS beschéftigte. Diese Unterstltzung flhrte zum
Aufbau einer in solchen Forschungseinrichtungen einmaligen
Abteilung fir Computersimulationen. In dieser Abteilung wur-
den umfangreiche theoretische Vorhersagen fir ein breites
Spektrum der Materialforschung getroffen - von neuartigen
magnetischen Speicherelementen bis zu Versetzungseigen-
schaften in Kristallen. Diese Vorhersagen flihrten zu enormen
Ersparnissen an Zeit und Ressourcen.

Nach dem Ausscheiden aus dem INNOVENT e.V. im Jahr
2013 hat Prof. Gérnert mafBgeblich an der Griindung einer
neuen industrienahen Forschungseinrichtung - dem Gene-
ral Numerics Research Lab e.V. mitgewirkt, welche sich der
Férderung von numerischen Simulationen physikalischer und
technologischer Prozesse verschrieben hat. Seine Energie,
seine unglaublichen Fachkenntnisse in unzahligen Gebieten
der Materialforschung und auch seine umfangreichen Kon-
takte haben entscheidend zum Erfolg dieser Neugriindung
beigetragen. Vor kurzem hat GNRL e.V., der auf mehreren
Gebieten sehr aktiv ist (wie z.B. MRAM-Speicherzellen, Per-
manentmagneten, Kristalldefekten, Optimierung von medizi-
nischen Geraten usw.) sein funfjahriges Jubilaum gefeiert.

Zusatzlich zu seinen leitenden Tatigkeiten in den bereits ge-
nannten Forschungseinrichtungen war Prof. Gérnert auch
Mitglied im Aufsichtsrat von mehreren Firmen (wie Tridel-
ta Magnet Technology, Supracon AG Jena, MagnetWorld
AG Jena), und er erhielt viele nationale und internationale
Auszeichnungen (unter anderem den Preis der Deutschen
Gesellschaft fur Kristallwachstum und Kristallziichtung e.V.
in 1993 und den Preis des International Superconductivity
Technology Center (Japan), sowie den Preis der Materials
Research Society (USA) fir HTS Motorentwicklung in 1995)
und hat als Gutachter fir zahlreiche Fachzeitschriften und
Projektschienen (vor allem DFG- und EU-Projekte) gearbei-
tet.

Seine Fachkompetenz, sein Leitungs- und Organisationsta-
lent, ausgezeichnete Menschenkenntnisse und seine auf-
richtige Hilfsbereitschaft gegenlber Kollegen haben Herrn
Prof. Gérnert zu einem der international fihrenden Materi-
alforscher auf seinen Arbeitsgebieten gemacht. Wir hoffen,
dass er noch viele Jahre mit seinen Aktivitaten zu der immer
gréBer werdenden Rolle der Materialwissenschaften in der
modernen Physik und damit auch in der modernen Gesell-
schaft beitragen wird!
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Spannende Kristalle: Dorothee Braun erhalt Marthe-Vogt-Preis

Der Forschungsverbund Berlin e.V. verleiht den diesjdhrigen Marthe-Vogt-Preis an Dr. Dorothee Braun. Mit ihrer
Dissertation am Leibniz-Institut fiir Kristallziichtung (IKZ) hat Dorothee Braun einen wichtigen Beitrag zur Entwick-
lung ferroelektrischer Materialien geleistet. Diese sollen die bleihaltigen Verbindungen ersetzen, die derzeit noch

in Computerspeichern und Sensoren verwendet werden.

Mit dem Marthe-Vogt-Preis werden seit 2001 Nachwuchs-

wissenschaftlerinnen in Forschungsgebieten ausgezeichnet, die von den Instituten des Forschungsverbundes
bearbeitet werden. Die Dissertation muss an einer Forschungseinrichtung in Berlin oder Brandenburg entstanden

sein. Der Preis ist mit 3.000 Euro dotiert.

Eigentlich ist das giftige
Blei-Zirkonium-Titanat (PZT)
schon seit 2006 in Europa
verboten. Doch weil es bis-
her keine Alternativen mit
vergleichbar guten Eigen-
schaften gibt, darf das Ma-
terial noch immer verwendet
werden. Es findet sich zum
Beispiel als Speichermateri-
al in Computern oder in Ak-
tuatoren. Bleifreie ferroelek-
trische Materialien kénnten
das PZT in einigen Anwen-
dungsbereichen ersetzen.

Dr. Dorothee Braun
(Foto: Christian Weber)

In ihrer Dissertation hat Dorothee Braun das bleifreie Ma-
terial Kaliumnatriumniobat (K«Na;_xNbOj3) untersucht. Sie
hat Schichten des Materials auf ein Substrat mit einer et-
was abweichenden Gitterausdehnung aufgebracht, wodurch
Verspannungen entstehen. Diese Verspannungen flihren zu
veranderten Eigenschaften in den Schichten. Je nachdem,
ob der Gitterabstand des Materials gréBer oder kleiner ist
als der des Substrats, wird die Materialschicht zusammen-
gedrilckt oder auseinandergezogen, es gibt also eine Druck-
spannung oder eine Zugspannung. Dorothee Braun hat auf-
geklart, welche Verspannungen in das Material eingebracht
werden missen, um gew(inschte ferroelektrische Eigenschaf-
ten zu gewinnen. Sie berichtet: ,Indem ich verschiedene Sub-
strate verwende, kann ich die Spannung gezielt einstellen.
Die Bedingungen am IKZ sind einmalig, da uns hier die gan-
ze Palette an Oxiden zur Verflgung steht. Damit kénnen wir
den Gitterabstand der Substrate in relativ kleinen Schritten
andern.”

Die IKZ-Wissenschaftlerin Dr. Jutta Schwarzkopf hat die Pro-

Jubilare

Wir gratulieren herzlich zum Geburtstag:

Herrn Prof. Dr. Wolf ABmus, Hanau
Herrn Prof. Dr. Manfred Muhlberg, Berlin

motion betreut. ,Die Arbeit von Dorothee Braun ist auBerge-
wohnlich. Neben der Charakterisierung der Schichten hat sie
auch die ganzen Simulationen dazu durchgefihrt. Ihre theo-
retischen Uberlegungen waren sehr zielfiihrend. Wenn etwas
mal nicht passte, hatte sie immer wieder eine neue Idee flr
einen anderen Ansatz.” Die Basis firr diese Kreativitat liege
dabei auch in ihrem fundierten physikalischen Wissen.

,Diese Auszeichnung ist eine gro3e Ehre, ich freue mich riesig
dartber”, sagt Dorothee Braun. ,Insbesondere, da unser For-
schungsgebiet oft eher als Randthema wahrgenommen wird.“
Sie hofft, dass sich mit dem Marthe-Vogt-Preis Tlren 6ffnen,
die ihr als Mutter dreier kleiner Kinder sonst oft verschlossen
bleiben. Ihrer Erfahrung nach ist es flr junge Forscherinnen
in Deutschland immer noch nicht einfach, mit kleinen Kindern
die Karriereleiter hochzusteigen. ,Mit meiner Arbeitsgruppe
hatte ich groBes Glick. Frau Schwarzkopf hat mich sehr un-
terstutzt und alles erméglicht, was machbar war.” Wenn es
um die wissenschaftliche Karriere geht, hat Dorothee Braun
einen ganz entschiedenen Standpunkt: ,Forschung ist mitt-
lerweile so international, die Community ist in standigem
Austausch auf Konferenzen und Uber das Internet - da ist
es ganz egal, wo ich meine Forschung mache. Das geht in
Berlin genauso gut wie in den USA.“ Die Anforderungen an
die Mobilitat kénne sie derzeit nicht erflllen, und trotzdem ist
sie eine begeisterte Wissenschaftlerin.

Mit Dr. Dorothee Braun zeichnet der Forschungsverbund Ber-
lin e.V. eine herausragende Wissenschaftlerin aus, die in
ihrer Promotion ein sehr anspruchsvolles Thema souveréan
bearbeitet hat.

Kontakt:

Leibniz-Institut fir Kristallzichtung (IKZ)
Dr. Dorothee Braun
dorothee.braun@ikz-berlin.de

zum 75. Geburtstag
zum 70. Geburtstag
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Strain-phase relations in lead-free ferroelectric K,Na;_,NbO; epitaxial films for domain

engineering

Dorothee Braun, Leibniz-Institut fir Kristallziichtung (IKZ), Berlin

When thin films are epitaxially grown on lattice mismatched
substrates, enormous lattice strain can be incorporated in the
films. This has been shown to alter the functional properties
of the film. Due to the inherent coupling between structure
and ferro-/piezoelectric properties in oxide materials, this
provides the opportunity for a targeted engineering of film
characteristics. In order to intentionally exploit this effect for
ferro-/piezoelectric applications, a fundamental understan-
ding of the relationship between incorporated lattice strain
and the formation of ferroelectric phases has to be known.
Ferro- and piezoelectric materials are used for a wide range of
memory, actuator, sensor or RF devices. So far, the common-
ly used materials are based on lead-containing compounds
due to their excellent physical properties. However, owing to
their ecological and healthy issues, they need to be replaced
by environmentally friendlier materials.

Within the framework of this thesis, fundamental knowledge
about ferroelectric phase formation and domains engineering
has been gained for the technologically relevant, lead-free
potassium sodium niobate (K«Na;_xNbO3). Although, it has
promising piezo- and ferroelectric properties as bulk crystal,
this thesis is the first detailed investigation of domain formati-
on in thin films both from a theoretical and experimental point
of view.

As a starting point for a fundamental comprehension of strain-
phase relations, the formalism to determine the preferred film
unit cell orientation of KyNa;_«NbO3 under an applied me-
chanical stress was developed within the framework of the
linear elasticity theory. In addition, this calculation was used
to determine the resulting vertical strained lattice parameter

which can be expected for fully strained films. The value was
compared to the experimentally measured lattice parameter
to obtain quantitative information about the strain state of the
film. For the purpose of domain engineering, a close meshed
misfit strain-misfit strain phase diagram was calculated in the
framework of the Landau-Ginzburg-Devonshire theory (see
Fig. 1a). The result differs from the work of Bai and Ma [1] by
significantly more detailed determination of the phase boun-
daries. As a consequence, the stable domain configurations
can be predicted more precisely which is indispensable for a
targeted strain engineering. Strictly spoken, the strain-phase
diagram is valid for pure KNbOs. However, due to the similar
properties with KyNa;_xNbOj3 for x > 0.5, it was successfully
applied for this material system as well.

On the basis of the misfit strain-phase diagram (Fig. 1(a) and
(b)), targeted K,Na;_«NbOj3 film compositions were grown
epitaxially by liquid-delivery spin metal organic chemical va-
por deposition (MOCVD) in this thesis. Experimentally, the
effect of strain is obvious, when films were grown on substra-
tes under different strain conditions (see Fig. 2, € corresponds
to the average in-plane strain).

Exemplarily, two examples have been investigated in detail:

(i) Quasi uniaxial, compressive lattice strain can be achie-
ved when a Ko .75Nag 2sNbOs film is deposited on a (110)
TbScOs; substrate (Fig. 3a). Piezoresponse force mi-
croscopy (PFM) images revealed periodic stripe do-
mains running along the +[1-12]yso direction for sever-
al microns (Fig. 2d). In agreement with the structural
data from x-ray diffraction (XRD) measurements, the

Fig. 1:(a) 3D presentation of the Gibbs free energy for KNbO3 as a function of the in-plane stress e, and e,y (misfit strain-phase diagram).
(b) Stability areas for different ferroelectric phases at RT. Phase boundaries are marked by white and black circles, respectively.



domain structure was explained as the periodic arran-
gement of monoclinic MA domains. Moreover, a second
90° rotated variant of such MA domains was observed
via PFM (bright area in Fig. 2d), however with remarkab-
ly lower fraction. Indeed, the linear elastic strain energy
density reveals a slight difference for the two 90° rota-
ted (001),. orientations (see Fig. 3b), which explains
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Fig. 2:Lateral piezoresponse force microscopy amplitude images of 30 nm K«Na;_,NbO3 thin films on different substrates. Here, ¢ indicates
the average in-plane lattice strain.

the occurrence of a preferred domain orientation. Re-
asons for the deviation from the theoretical prediction
of Mc domains were discussed: (i) too low growth tem-
perature and (ii) deviations of the strain-phase diagram
calculated for KNbOs to the case of 25% sodium in the
reported film.

Fig. 3: (a) Misfit strain for K,Na; _«NbO3 with (001),s surface orientation on a (110) TbScO3 substrate for the two in-plane directions [001]tso
and [1-10]tso in dependence of the film composition x. The grey line marks the composition Ko 75Nag.2sNbOs3. (b) Elastic strain energy
density for (100),c and (001),. surface orientation of K.Na; _«NbO3 on (110) TbScO3 versus K concentration in the film (x).

(i) A point of degenerated strain energy densities for the in these Ko.9oNao.1NbO; epitaxial films yet.

(100),c and (001),. film orientations can be found ac-
cording to the linear elasticity theory in KyNa;_xNbO3
on (110) NdScOs; for x =~ 0.90 (see Fig. 4f), which is
expected to result in the formation of domains with both
(100),c and (001),. surface orientation.

The PFM and XRD measurements depict a herring-
bone arrangement consisting of monoclinic ala2/Mc
domains (Fig. 2e). The inclination angle o between the
herringbones and the [001]NSO direction amounts to «
= 75° which differs significantly from commonly obser-
ved angles in materials with tetragonal, orthorhombic or
rhombohedral symmetry. In a detailed study, | showed
that « can be systematically adjusted between « = 49°
- 76° with changing the potassium concentration from
x = 0.80 to 0.95. This effect is attributed to the mono-
clinic symmetry of the films and was explained within
the model of Bokov and Ye [2]. This flexibility in domain
arrangement has only been experimentally observed

From the thickness dependence of the domain pattern
in these films hierarchy and scaling behavior in a her-
ringbone pattern could be studied (see Fig. 4(a) — (e)).
Although the elastic strain energy density is degene-
rated for both pseudocubic orientations, exclusively in-
plane oriented a1a2 domains form first at very thin thick-
nesses (Fig. 4a). Only for films thicker than 14 nm (Fig.
4b) additionally Mc domains with an inclined electric
polarization vector are built in. The reason is the lack of
depolarization field energy in the case of pure in-plane
domains favoring their prior appearance. In this context,
a thickness dependent evolution from stripe (Fig. 4)
domains to a herringbone pattern to a checkerboard-
like structure (Fig. 4e) could be observed. Eventually,
PFM measurements on a film with a SrRuO; bottom
electrode yield a longitudinal piezoelectric coefficient
of d"33 = 29pm/V. This value is rather high compared
to established, lead-containing ferroelectric materials.
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Fig. 4: Lateral Piezoresponse force amplitude micrographs of (a) 7 nm, (b) 14 nm, (c) 29 nm, (d) 38 nm, (e) 52 nm Kg.gNag.1NbO3 thin films
grown on orthorhombic (110) NdScO3 substrates. (f) Elastic strain energy density for (100)pc and (001)pc orientation of KNa; _«NbO3 on

(110) NdScOs3 versus K concentration in the film. The dotted line marks the composition K gNag .1 NbOs.

The results of this work provides now a suitable tool to provide
ferro-/piezoelectric thin films with tuned functional properties
depending on the desired application.

[1] G. Bai and W. Ma, Physica B 405, 1901 (2010)

[2] A.A. Bokov and Z.-G. Ye, J. Appl. Phys. 95, 6347 (2004)

Entwicklung eines Verfahrens zur Ziichtung von 6rtlich definierten Cu(ln,Ga)Se,-Ab-

sorbern fiir Mikrokonzentrator-Solarzellen

Katharina Eylers, Leibniz-Institut fir Kristallziichtung (IKZ), Berlin

Solarzellen aus dem Absorbermaterial Kupfer-Indium-
Gallium-Diselenid (CIGSe) mit der chemischen Zusammen-
setzung Cu(In,Gai_x)Se, mit 0 < x < 1 verfligen bei einem
Wirkungsgrad von bis zu 22.9 % Uber die héchste Effizienz
in der Gruppe der Diinnschichtsolarzellen. Die Kosten der
CIGSe-Solarzellen sind jedoch abhangig von den Preisen fur
Indium und Gallium, welche eine hohe Volatilitdt aufweisen
und deren weltweite Bestande gering sind. Indium wird far
den Massenmarkt der Displaytechnik benétigt und die weit
verbreitete LED-Beleuchtung benétigt substanzielle Mengen
an Gallium. Um Indium und Gallium bei der Herstellung von
CIGSe-Solarzellen einzusparen, kann die laterale Ausdeh-
nung des Absorbers beschrénkt werden. Die Herstellung von
mikrometergro3en Absorbern hat in Kombination mit licht-
konzentrierender Optik nicht nur den Vorteil der Materialer-
sparnis, sondern auch ein nachweislich hohes Potential zur
Steigerung der Effizienz.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Herstellungsverfah-
ren fr mikrometergroBe Cu(Iny.7Gao.3)Sex-Strukturen ent-
wickelt und das hergestellte Material im Hinblick auf seine
Verwendbarkeit als Absorbermaterial fir Mikrokonzentrator-
Solarzellen (Fig. 1) charakterisiert. Bei dem entwickelten Ver-
fahren handelt es sich um einen bottom-up Ansatz, basierend

auf der lokal definierten Bildung von Indium-Trépfchen, die
durch physikalische Gasphasenabscheidung auf einem mit
Molybdén beschichteten Glassubstrat entstehen. Die zur Her-
stellung von chalkopyritischen CIGSe-Absorber-Inseln weiter-
hin nétigen Schritte beinhalten die Deposition von Gallium,
Kupfer und Selen, sowie einen zweistufigen Heizprozess.
Die so hergestellten Absorber benétigen nur ein Hunderts-
tel des Materials das fiir handelstibliche CIGSe-Solarzellen
verwendet wird.

Fig. 1: Schematische Darstellung des Konzepts der Mikrokonzentra-
tor-Solarzelle.

Damit die Indium-Trépfchen als Ausgangsmaterial fiir Mi-
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kroabsorber dienen kdnnen, miissen verschiedene Vorausset-
zungen erflllt sein. Zur optimalen Nutzung des eingesetzten
Materials sollten die Trépfchen ein méglichst niedriges Aspekt-
verhéltnis von Héhe zu Breite aufweisen. Sowohl der Ab-
stand der Trépfchen zueinander (nearest neighbor distance,
NND), als auch ihr Durchmesser missen an die konstruktions-
technisch bedingten Anforderungen der Mikrokonzentrator-
Solarzelle angepasst werden kénnen. Das Verhaltnis von
Abstand zu Durchmesser der Trépfchen bestimmt den Kon-
zentrationsfaktor, sowie die Materialersparnis. Dass diese
Anforderungen mittels Anpassung der Substrattemperatur (T)
und Depositionsrate (R) erflillt werden kénnen, konnte hier
nachgewiesen werden (vgl. Fig. 2).

Fig. 2: Einfluss von Substrattemperatur (T) und Abscheiderate (R) auf
GroBe der Indium-Trépfchen (Durchmesser), die Abstéande zwischen
den Trépfchen (NND) und das Aspekt-verhéltnis (Héhe : Breite). Die
REM-Bilder wurden mit einer Neigung von 52° aufgenommen und
sind unterschiedlich stark vergréBert. Unten: Insel-Querschnittsprofile
[gemessen mit Rasterkraftmikroskop: (a) und (b), mit Profilometer
(c), (d) und (e)], dargestellt mit gleichen MafBstaben. [1]

Um die CIGSe-Mikroabsorber passgenau mit der konzentrie-
renden Optik ausrichten zu kénnen, wurde hier eine Methode
zur rdumlich kontrollierten Anordnung von Indium-Trépfchen
entwickelt. Dazu wurden in Kooperation mit der Bundesanstalt
fir Materialforschung und —prifung die verwendeten Substra-
te mittels eines Femtosekundenlasers mit einer Fluenz nahe
der Ablationsschwelle des Substratmaterials bestrahlt, um
punktuell die Oberflache so zu verandern, dass Keimbildung
von Indium nur an diesen Stellen stattfindet.

Fig. 3: REM Aufnahmen: (a) eines einzelnen fs-Laserspots vor der
Abscheidung von Molybdén und Indium und (b) danach. (c) Lichtmi-
kroskopische Aufnahme eines 5 x 5-Arrays von Indium-Trépfchen
auf einem mit Molybdén beschichteten Glassubstrat. Gemaf [2].

Die besten Ergebnisse wurden mit einem einzelnen Laser-
puls erzielt, der nur zu einem geringen Materialabtrag und
einer leichten Rauheit der Oberflache fihrt (Fig. 3a). Keimbil-
dung von Indium findet bevorzugt an diesen Laserspots statt
und die dabei entstehenden Indium-Trépfchen bedecken den
jeweiligen Spot vollstéandig (Fig. 3b). Durch eine Anpassung
der intrinsischen Verteilungsdichte der Trépfchen (abhéngig
von den Abscheidungsbedingungen) an den Abstand der
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Laserspots kénnen definierte Arrays aus Indium-Inseln mit
gewlinschter Morphologie gezlichtet werden (Fig. 3c).

Fig. 4: a) SEM Aufnahme einer CIGSe-Insel. b) Photolumineszenz-
Karte der Spitzenemissions-energien einer bei 540°C selenisierten
CIGSe-Absorber-Insel. c) Gemitteltes Spektrum von b) als Funktion
der Energie. Gemas [3].

Die weiteren Prozessschritte bei der Ziichtung von CIGSe-
Mikroabsorbern wurden optimiert und die Qualitat der her-
gestellten Absorber wurde hinsichtlich der Homogenitét der
Zusammensetzung, sowie der optoelektronischen Aktivitét
untersucht. Es konnte mittels Photolumineszenz-Messungen
gezeigt werden, dass bei geschickter Wahl der Substrattem-
peratur wahrend der Deposition von Selen, homogene CIGSe-
Mikroabsorber mit einem x-Wert von 0.7 prépariert werden
kénnen, deren Eigenschaften denen von handelslblichen,
flachigen CIGSe-Absorbern entsprechen (Fig. 4).

Aus den im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Cu(In,Ga)Se2-
Mikroabsorbern konnten in Kooperation mit dem Helmholtz-
Zentrum Berlin fir Materialien und Energie bereits Solarzellen
hergestellt und getestet werden. Zur Validierung der Mikroab-
sorber hinsichtlich der Verwendung in Mikrokonzentrator-
Solarzellen wurden Strom-Spannungs-Kennlinien bei ver-
schiedenen Lichtintensitaten gemessen und die Effizienz be-
stimmt. Dabei hat sich gezeigt, dass unter Lichtkonzentration
ein signifikanter Anstieg der Effizienz erreichbar ist.

[1] F. Ringleb et al., “Growth and shape of indium islands on
molybdenum at micro-roughened spots created by femtose-
cond laser pulses,” Appl. Surf. Sci., vol. 418, pp. 548-553
(2017).

[2] F. Ringleb et al., “Regularly arranged indium islands on
glass/molybdenum substrates upon femtosecond laser and
physical vapor deposition processing,” Appl. Phys. Lett., vol.
108, no. 11, p. 111904 (2016).

[3] K. Eylers et al., “In-Ga precursor islands for Cu(In,Ga)Se2
micro-concentrator solar cells,” in Proceedings of the 44th
IEEE Photovoltaic Specialists Conference (PVSC) (noch nicht
erschienen).
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Feedback furnace

Novel equipment for flux crystal growth:
Direct process control by in-situ detection of phase transitions

Heating power of the furnace is directly linked to conversion
processes in the sample material:

* Detect crystallization onset by latent heat monitoring directly
from the solution

* Perform seed selection by temperature oscillation at the
crystallization point

* Suppress supercooling and uncontrolled crystallization

Technical specifications in the standard configuration:

* Max. temperature: 1300 °C

* Max. crucible dimensions: d =25 mm, h = 50 mm

* Precise sample temperature monitoring by lock-in
amplified resistivity measurements AND thermocouples

* Automatic detection of temperature anomalies down to
10* abs(T)

* Fully computer-controlled and automatable via GUI or
python scripts

* Vacuum and gas connections

+ Comfortable crucible installation due to a
vertically movable furnace hood

AN

Vertically movable
furnace and process
chamber hood
Crucible setup with —

resistivity measurement

system and thermocouple

A high-precision measurement system directly detects ongoing crystallization during flux growth by the onset of characteristic
signatures in the temperature profile of the sample. This signal is caused by the latent heat associated with the phase transition.
The in-situ detection of nucleation allows to significantly reduce the relevant temperature regime and enhances the applicability
of lower cooling rates than previously practical. The feedback furnace combines crystal growth with a thermal analysis of the
sample material to provide a powerful instrument for the creation of heretofore poorly studied multicomponent compounds.
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