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Der Vorsitzende

Liebe Kolleginnen und Kollegen,

im Namen des gesamten Vorstandes winschen ich lhnen
fir das Neue Jahr viel Freude, Erfolg und Gesundheit und
uns allen ein baldiges persénliches Wiedersehen in diesem
Jahr 2021, nach diesen monatelangen fast ausschlie3lich
virtuellen Kontakten! Unsere Gesellschaft lebt ja von den
persénlichen Kontakten und den lebhaften Diskussionen im
Rahmen unserer Workshops und Tagungen. Deshalb haben
die Veranstalter der DKT 2021 in Berlin und der Vorstand
beschlossen, unsere nachste Jahrestagung in den Herbst
2021 zu verschieben. Auch unsere europaischen Kollegen
sehen das &hnlich, so dass auch die ECCG-7 Tagung und die
Schule ESCG-3 nicht in einem virtuellen Format umgeplant,
sondern in das nachste Jahr verschoben werden. Zumindest
unseren Kristallen scheint ja die gespenstische Ruhe an und
um unsere Arbeitsstatten gut zu tun, wie ich an der Qualitat
unserer eigenen Zlichtungsergebnisse sehe. Deshalb bin
ich sehr zuversichtlich, dass wir nach dieser unfreiwilligen
Durststrecke mit besonders guten Ergebnissen belohnt wer-
den und freue mich schon auf die kommenden, spannenden
Prasentationen! Bei der Vielzahl von Manuskripten, die ich
in den letzten Monaten von unseren Fachzeitschriften zur

Begutachtung bekommen habe, muss das vergangene Jahr
Uberaus produktiv gewesen sein. In diesem Zusammenhang
mochte ich auch noch einmal Betreuerinnen und Betreuer
von wissenschaftlichen Abschlussarbeiten daran erinnern,
auch eine Zusammenfassung fir unser Mitteilungsblatt ein-
zureichen.

Leider ist die persénliche Ubergabe der Urkunden fiir unsere
Ehrenmitglieder und die Wirdigungen der 50-jahrigen Mit-
gliedschaft in unserer Gesellschaft den der Pandemie beding-
ten VorsichtsmaBnahmen zum Opfer gefallen. Ich habe zwar
die Urkunden noch im Jubildumsjahr versendet, méchte aber
die persdnlichen Wirdigungen sobald wie wieder méglich
nachholen. Uber alle aktuellen Entwicklungen werden wir
auch weiterhin im Mitteilungsblatt, auf der Homepage und
per Rundbrief informieren miissen. Gliicklicherweise sind wir
mit der Kristallziichtung beschéftigte Menschen aber ja per
se mit groBer Geduld ausgestattet, so dass ich auch hier
sehr optimistisch bin, dass wir alle wohlbehalten durch diese
schweren Zeiten kommen und wiinsche Ihnen allen hierfiir
alles Gute,

Andreas Danilewsky
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Editorial
Verehrte Leserinnen und Leser,

Ihnen allen wiinsche ich ein gesundes und gutes Jahr 2021!
Auch in unserer Welt der Materialwissenschaft finden zu-
nehmend Methoden der Kinstlichen Intelligenz Anwendung.
Einen Einblick nicht nur in die Grundlagen, sondern bishin zu
einem Link zur Eingabe eigener Daten in die Nutzeroberflache

einer derartigen Software bietet der Fokus-Artikel von Luca M.

Ghiringhelli Gber die Artificial-Intelligence getriebene Suche
nach neuen Materialien (ab S. 5). Leider gab es in letzter
Zeit nur noch wenige wissenschaftliche Zusammenkinfte im

Titelbild
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physischen Sinn. Eine davon war der 9. deutsch-franzdsische
Workshop zu Oxid-, dielektrischen und Laserkristallen (WO-
DIL 2020), den Matthias Bickermann + Team im September
am Leibniz-Institut fir Kristallziichtung in Berlin-Adlershof or-
ganisiert hatte (S. 11). Weil Konferenztermine gegenwdértig
nicht wirklich dingfest gemacht werden kénnen, haben wir in
dieser Ausgabe des Mitteilungsblatts auf den Tagungskalen-
der verzichtet. Eine interessante Lektire winscht lhnen

Klaus Béttcher

Two-dimensional map of tetradymite materials, classified as trivial vs topological
insulators, learned by applying an artificial-intelligence tool developed in the No-
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Quelle: L. Ghiringhelli

vel Materials Discovery (NOMAD) Laboratory. The method finds low-dimensional
maps where the axes are interpretable, i.e., are analytic expressions of simple
physical properties of the materials. Here, the descriptor (i.e., the axes' coordi-
nates) depends on the atomic number Z; and the Pauling electronegativity v, of
species i = {A, B, L, M, N}. Tetradymites are materials with the general chemi-
cal formula AB=LM N, where the cations 4, 7 £ {As, 5b, Bi} and the anions
L .M, N € {8, Se, Te}, and a trigonal (R3m) symmetry. The structure of the quinary
tetradymite AsSbSeSTe is shown as example. The topological (trivial) insulator
training points, bounded by the respective convex hulls, are marked in blue (red).

The solid line represents the predictive model, separating the predicted topological

vs trivial insulators.
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DGKK-Fokus

Artificial-intelligence-driven quest for new materials

Luca M. Ghiringhelli, Novel Materials Discovery (NOMAD) Laboratory am Fritz-Haber-Inst. der Max-Planck-Ges., Berlin

The total number of possible materials (the ‘materials space’)
is practically infinite. Even the smaller space of inorganic cry-
stals is enormous, with a practically infinite number of as-yet-
undiscovered materials, compared to the about 225 000 identi-
fied ones [spr20]. The Materials-Genome Initiative for Global
Competitiveness, launched in 2011 as a White-House initiati-
ve, is based on the observation that materials science is glo-
bally one of the most important and promising sources of inno-
vation. Since fall 2015, several centers have been established
providing significant resources to materials-genomics high-
throughput screening experiments and calculations [Him19].

Data-driven science has been identified as the 4™ paradigm
of scientific research [Hey09]. Obviously, science has always
been data driven, i.e., empirical, but the novelty introduced by
the new paradigm is two-fold. First the creation of large, inter-
connected databases of scientific data, which are expected to
comply with the so-called FAIR principles [Wil16] of scientific
data management and stewardship: i.e., data and related
metadata should be Findable, Accessible, Interoperable, and
Reusable/Repurposable. The second aspect is the massive
use of artificial-intelligence (Al) algorithms, applied to scien-
tific data, in order to find patterns and trends that would be
probably impossible to identify by human observation. This
is due primarily to the complexity, combined to the sheer vo-
lume, of the available data. Here, we use Al as an umbrella
term for all data-science related techniques, including, e.g.,
data mining, compressed sensing, statistical (or machine)
learning (which in turn includes representation learning and
deep learning). Materials science has been embracing in the
last few years both aspects.

Following historical endeavors that compiled experimental
data [spr20], databases of computational materials-science
data have been created via high-throughput screening initia-
tives starting in the early 2010’s [Jai11,Cur10,Saa13]. More
recently, at the end of 2014, the NOMAD CoE (Novel Materi-
als Discovery Center of Excellence), launched the first FAIR
storage infrastructure for computational materials-science
data [Dra18,Dra19,Dra20], even before the FAIR principles
were spelled out. More in details, the NOMAD Repository
(which contains also all the calculations present in the major
US databases, i.e., Materials Project [Jai11], AFLOW (Au-
tomatic Flow of Materials Discovery Library, [Cur10]) and
OQMD (Open Quantum Materials Database, [Saa13])) stores
input and output files from more than 40 different atomistic
(ab initio and molecular mechanics) codes. As of today, the
NOMAD Repository totals more than 100 million calculati-
ons, uploaded by materials scientists all over the globe. The
NOMAD Archive stores the same information, but represen-
ted by means of a metadata schema, the NOMAD Metalnfo
[Ghi17a], which allows for the labeling of most of the data in a

code-independent format. The translation from the content of
raw input and output files into the code independent Metalnfo
format makes the data ready for Al analysis.

Al in materials science has concerned both the modeling
of potential-energy surfaces (PES) by means of statistical
models that promise to yield ab initio accuracy at a fraction of
the evaluation time [Btk10,Beh11,Sut17,Xie18] (i.e., not con-
sidering the CPU time necessary to produce the training data
set) and the so-called materials informatics, i.e., the statistical
modeling of materials aimed at predicting their physical, of-
ten technologically relevant properties [Raj15, Kim16, Jha18,
Ghi15, Ouy18, Bar18a]. The usefulness of the PES learning
is hampered by the necessity of large training datasets, which
are typically constructed ad hoc, and by a limited transfera-
bility (i.e., the learning restarts essentially form scratch for
each new system). In contrast, materials informatics aims at
unlocking the understanding of the materials genome, i.e., the
minimal set of descriptors (the materials’ genes) that explain
and determine properties of interest. This aspect, together
with the observation that only a limited amount of the almost
infinite number of possible materials is known today, may
lead to the identification of undiscovered materials that have
properties (conductivity, plasticity, elasticity, etc.) superior to
the known ones.

In the application of Al to materials science, the crucial step
is the identification of the so-called descriptor, i.e., the set of
parameters capturing the underlying mechanism of a given
materials property or function, which constitutes the numerical
input for the machine-learning model. The descriptor is typi-
cally carefully designed by the researcher, by imposing known
physical symmetries and constraints. Alternatively, following
the strategy introduced in Ref. [Ghi15], the descriptor can be
learned from the data, more precisely the best descriptor can
be identified among a possibly immense set of candidates by
exploiting a combination of symbolic regression (a technique
for inferring symbolic equations rather than just the numerical
values of fitting parameters) and the signal-analysis technique
known as compressed sensing (CS).

The CS approach has been shown to reconstruct a high-
quality "signal”, starting from a very small (sparse) set of
observations [Can08, Nel13]. Mathematically, given a set of
samples measured incoherently, P, CS finds the sparse so-
lution ¢ of an underdetermined system of linear equations
Dc = P (D is called the sensing matrix, with number of
columns much larger than number of rows).

The recasting CS into materials-science challenges
[Ghi15,Ghi17Db] starts from a set of materials m,; with observa-
ble properties listed in vector P; and a possibly immense list
of test features d; (forming the so-called features space); the
projection of each i-material into the j-feature forms the i, j
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components of the sensing matrix D. The sparse solution of
"arg min,, (||P — Dcl|3 + Al|c|lo)”, where ||c||o is the £ (qua-
si)norm of ¢ (i.e., the number of its nonzero components),
gives the optimum D-dimensional descriptor, i.e., the set
of features selected by the D non-zero components of the
solution vector c. The first term in the minimized expression is
a familiar mean squared error, as in least-square regression;
the second term is known as regularization. In this case, a
penalty is payed for every non zero component of c. Effec-
tively, CS performs a dimension reduction from the large input
features space to the selected (low-dimensional) descriptor.
Differently from most dimension-reduction schemes [Guy03],
the solution provided by CS is interpretable, in the sense
that the components of the selected descriptor are a subset
of the input features and can be further analyzed by usual
functional analysis tools.

SISSO [Ouy18] is a recently developed method, built by com-
bining symbolic regression with compressed sensing, and
designed for identifying low-dimensional descriptors for ma-
terial properties. It is an iterative scheme that combines the
sure independence screening (SIS) [Fan08] scheme for di-
mension reduction of huge features space and the sparsifying
operators for finding sparse solutions. SISSO can deal with
highly correlated features spaces and can efficiently manage
immense features spaces.

For applying SISSO, a feature space ®, is constructed by
starting from a set @, of primary features and a set of unary
and binary operators (such as +, —,exp, v/, ...). The featu-
res are then iteratively combined with the operators, where
at each iteration each feature (pair of features) is exhaus-
tively combined with each unary (binary) operator, with the
constraint that sums and differences are taken only among
homogeneous quantities. The index ¢ in &, counts how many
such iterations were performed. The primary features are
typically physical properties of gas-phase atoms (e.g., ioni-
zation potential, radius of s or p valence orbital, etc.) and
collective properties of group of atoms (e.g., formation energy
of dimers, volume of the unit cell in a given crystal structure,
average coordination, etc.) [Ouy18]. ®, contains features in
terms of mathematical expressions; when the values of the
features are determined for each material m;, the matrix D of
numerical values of the features is constructed. The proper-
ties of gas-phase atoms — in short, atomic properties — are
repurposable, in the sense that they can be used for many
descriptor and model learning.

SISSO for categorical properties. A (materials’ property)
map (see Fig. 3) is a low-dimensional representation of the
materials space where each material is represented by means
of a convenient descriptor (the component of the descriptor
are the coordinates in the low-dimensional representation)
such that all materials sharing a certain property (e.g., being
metal, or topological insulator, ...) are located in the same
convex hull. In a good/useful map, hulls containing materials
with exclusive properties (e.g., metals vs insulators) do not
overlap. The mathematical formulation of SISSO for classi-
fication [Ouy18] substitutes a measure of overlap between
convex hulls to the usual mean squared error adopted in con-
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tinuous problems [Ouy18] For a property with M categories:

M—1 M
arg min Z Z O15(D, c) + Allclly 1)
€ I=1 J=I+1

where O;;(D, ¢) is the number of data in the overlap region
between the I-domain and thse J—domain, c is a vector with
elements 0 or 1, so that a feature k (the k-th column of D is
selected (deselected) when ¢, = 1(0), and X is a parameter
controlling the number of nonzero elementsin ¢. O;; depends
on (D, ¢) in the sense that the nonzero values of ¢ select
features from D that determine the position (coordinates) of
the data and the shape of the convex hulls.
Application to prediction of stability of a ABX3; materi-
al as perovskite. SISSO has been successfully applied to
identifying descriptors for relevant materials-science proper-
ties [Ouy18, Aco18, Bar18a, Bar18b]. Here, | summarise the
identification of a new descriptor for the prediction whether
materials with prototype chemical formula AB X3 are stable
or not as perovskites [Bar18a].
The perovskite crystal structure (see Fig. 1, left panel) is defi-
ned for any AB X3 compound as a network of corner-sharing
B X octahedra surrounding a larger A-site cation (ra > rg),
where the cations A and B can span the periodic table and
the anion X is typically a chalcogen or halogen. Distortions
from the cubic structure can arise from size-mismatch of
the cations and anion, which results in additional perovskite
structures and nonperovskite structures. The B cation can
also be replaced by two different ions, resulting in the double
perovskite formula, A, B’ B Xs. Single and double perovs-
kite materials possess exceptional properties for a variety
of applications such as electrocatalysis, proton conduction,
ferroelectrics, battery materials, as well as photovoltaics and
optoelectronics.
Predicting the stability of the perovskite structure remains
a longstanding challenge for the discovery of new functio-
nal materials for many applications including photovoltaics
and electrocatalysts. Most of the approaches that addressed
this challenge require several computationally demanding
electronic-structure calculations for each material compositi-
on, thus limiting their use to a small set of materials [Kir83,
Doy98, Goe04, Oga11]. Alternatively, descriptor-based ap-
proaches enable high-throughput screening applications be-
cause they provide rapid estimates of material properties
[Cur13]. A notable example of “human learned” descriptor
is the Goldschmidt tolerance factor [Gdt26], ¢, introduced in
1926 and since then used extensively to predict the stability of
the perovskite structure based only on the chemical formula,
ABX3, and the ionic radii, r;, of each ion (: = A, B, X):
TA+TXx

b= V2 (rg +rx) @)

The prediction accuracy of ¢ has been pointed out [Liw17] to
be not very high, especially for compounds containing heavier
halides. Considering a dataset of 576 ABX3 experimentally

characterized material compositions [Zha07,Lic08,Tra16], the
overall prediction accuracy of ¢ is 74% (see also Fig. 1).
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Fig. 1: One-dimensional maps of the tolerance factor for perovskite-stability prediction proposed by Goldschmidt (t) vs +, which is inferred by
artificial intelligence (symbolic regression). The green (grey) areas are the domains of predicted stability (instability) of perovskites. The
boundary of ¢ were trained via a decision-tree classifier over the same dataset used for SISS0, hence the asterisk. In the case of r, the
darker green and grey areas are regions of 100% prediction accuracy. So, if for a material ~ is smaller than 3.31 or larger than 12.08, its
classification is certain. At - = 4.18, the predicted probability that a material is a perovskite is 50% and the probability to be perovskite

smoothly decrease from left to right.

Using as starting dataset the same 576 AB.X; materials, Bar-
tel et al. [Bar18a] set up SISSO by starting from the ionic
radii as for t as input features, plus the oxidation numbers
(in ¢, the oxidation numbers are implicitly used to determine
which value for ionic radius, which depend on v, is used in
the formula). Out of a constructed feature space of 3 x 10°
features (up to the third iteration of feature/operator combi-
nation, hence @), the following 1D descriptor was identified:
'F"..[/!‘B

—va |4 - ———
'1('1 lnr',ﬁ;m)

This new tolerance factor ~ shows a prediction accuracy of
94% and nearly uniform performance across the five anions
evaluated. Like t, the prediction of perovskite stability using
T requires only the chemical compasition, allowing the tole-
rance factor to be agnostic to the many structures that are
considered perovskite. In addition to predicting if a material
is stable as perovskite,  also provides a monotonic estimate
of the probability that a material is stable in the perovskite
struciure. The accurate and probabilistic nature of + as well
as its generalizability over a broad range of single and double
perovskites (where the average of rp- and g~ is used in the
formula in r5's stead) allows for new physical insights into the
stability of the perovskite structure. As a direct result, Bartel
ef al. report the prediction of 23314 new double perovskite
oxides and halides.

The NOMAD Analytics Toolkit. Al approaches like SISSO
are promising tools that could become part of the modern
materials scientist's set of skills. In this respect, it is funda-
mental for any researcher adopting such methods to share
not only the data used for training the algorithms, but also
the (implemented) learning algorithm themselves. This has
both educational/tutorial purposes and the merit of improve
scientific reproducibility. Besides maintaining a large (and
growing) Repository & Archive, the NOMAD Laboratory al-
so provides the infrastructure to share data-analytic tools, in
terms of python (or other languages) notebooks.

The Al Toolkit (https://nomad-lab.eu/Altutorials) pu-
shes to the next, necessary step the concept of FAIR data,
by recognizing that the most promising purpose of the FAIR
principles is enabling Al analysis of the stored data. As a mne-
monic, we can frame the next step in FAIR data by upgrading
its meaning to: Findable and Al-Ready data.

The mission of the NOMAD Al Toolkit is three-fold (Fig. 2):

ry

T =

T

(3)

* Providing APl and libraries for accessing and analy-
sing the NOMAD Archive data via state-of-the-art (and
beyond) Al tools.

» Providing a set of shallow-learning-curve tutorials from
the hands-on introduction to the mastering of Al techni-
ques.,

+ Constructing a Collection of notebooks, each dedicated
to an Al-based materials-science publication. By pro-
viding both the annotated data and the scripts for their
analysis, students and scholar worldwide are enable
to follow all the steps that the original researchers fol-
lowed to reach publication-level results. This brings re-
producibility in science and dissemination of new ideas
to an unprecedented level in the history of (materials)
science.

Fig. 2: The three-fold purpose of the NOMAD Artificial-Intelligent
Toolkit.

Discovering of new topological insulators. A recent pu-
blication [Cao20] based on SISSO for the prediction of pro-
perties of quantum materials is an example of how the Al
Toolkit can promote the diffusion of outstanding data-driven
materials science, by means of complementary, interactive
material to the traditional paper.

Topological insulators (TIs) constitute a theoretically predic-
ted [Vol85] and recently discovered [Hsi08] class of quantum
materials characterized by having insulating bulk but metallic
boundary states. The boundary states, which are protected by
time-reversal symmetry [Has10], possess a spin-momentum
locked Dirac structure in which backscattering is suppressed,
therefore favoring dissipationless electronic conduction. This
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property makes Tls promising materials for technological ap-
plication in areas like spintronics [Brui2, Mel14], catalysis
[Che11], and thermoelectricity [XuY14]. The addressed class
of materials was the tetradymites family, i.e., materials with
the general chemical formula AB-LM N, where the cations
A, B € {As, Sb, Bi} and the anions L, M, N € {5, Se, Te},
and a trigonal (R3m) symmetry. Some of these materials
are known to be topological insulators. In [Cao20], we ha-
ve addressed the SISSO-driven learning of a descriptor for
predicting which tetradymites are topological insulator. The
data-driven task was to predict the classification (topologi-
cal vs trivial insulators) of all possible such materials, just by
knowing their formula, by using as training data a set of 152 te-
tradymites for which the topological invariant Z- is calculated
via DFT for the optimized geometries.

=4 =
1 1

40

20+
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n

{ + xm )N ; ~ ; ;
AL T RSN Ly + £y — | £y — 2yl

5k 10k 15k
(Zy + ZpWZy + Zy) — | ZaZy — 257y |

Fig. 3: 51850-learned 2-dimensional map of AB-LM N tetradymite
materials, as produced with the Al-Toolkit visualizer. The topological
(trivial) insulator training points, bounded by the respective convex
hulls, are marked in blue (red). The descriptor (axes’ coordinates)
depends on the atomic number Z; and the Pauling electronegativity
v; of species i. The solid line y = —238.23 + 0.039x represents
the predictive model, separating the predicted topological vs trivial
insulators.

In the notebook “Discovery of new topological insulators in
alloyed tetradymites” that can be acessed from the Al-Toolkit
main page, we invite the user to reproduce the same results
as in Ref. [Cao20], namely the materials property map as
shown in Fig. 3. The map is obtained within the notebook,
after selecting as input settings the same primary features
and other SISSO parameters as used for the publication. With
the notebook “Discovery of new topological insulators in alloy-
ed tetradymites”, we provide an interactive, complementary
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support to Ref. [Cao20], where the user can reproduce the
results of the paper starting with the same input, by using
the same code, and by going as far as re-obtaining exactly
the same main result plot (except for the different graphical
style). Mare than what can be found in the paper, the user can
change the input settings to the SISSO learning, explore the
results by changing the visualization settings and browsing
the structures of the single data points. The user can also
use the notebook as a template and start from other data,
retrieved from the NOMAD Archive, to perform an analysis
with the same method, etc.

We hope this example could be an inspiration to augment
future publications with similar hands-on notebooks. This will
allow for enhanced reproducibility of data-driven materials
science papers and dampen the learning curve for newco-
mers to the field. As explained in section Il, new contributions
from the wider community are welcome to the NOMAD Al
Toolkit.

As conclusions of the present summary on SISSO and its
applications, some general remarks are appropriate. The
equations found by SISSO are not necessarily unique and
all components of the descriptors may change at each ad-
ded dimension. This reflects the approximate nature of the
equations and the unavoidable relationships among features
(one or more primary features may be accurately described
by nonlinear functions of a subset of the remaining features).
We also note that the mathematical constraints imposed in
order to obtain solutions efficiently (minimally overlapping
convex hulls), are very flexible but not complete. le., the
found descriptor—property relationship is intrinsically appro-
ximate.
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Workshop zu Oxid-, dielektrischen und Laserkristallen (WODIL 2020), Leibniz-Institut
far Kristallziichtung (IKZ), Berlin, 17.-18.09.2020

Matthias Bickermann, Leibniz-Institut flr Kristallzichtung (IKZ), Berlin

Der 9. deutsch-franzésische Workshop zu Oxid-, dielektri-
schen und Laserkristallen (WODIL 2020) wurde am 17. und
18. September 2020 am IKZ in Berlin abgehalten, und zwar
als reine Prasenzveranstaltung. Wir wurden beinahe von der
zweiten Corona-Welle tberrollt: Insbesondere die franzési-
schen Kolleg*innen mussten aufgrund der Einreisebedingun-
gen ihre Teilnahme absagen. Immerhin konnten 21 Kollegen
aus Deutschland, Frankreich, Luxemburg und Tschechien
teilnehmen. Viele davon hatten sich regelrecht darauf gefreut,
sich in diesen Zeiten auch persoénlich zu treffen, naturlich
unter strenger Einhaltung des Hygiene- und Sicherheitskon-
zepts. Mit den IKZ-Kolleg*innen, die auch 4 der 10 Vortrage
prasentierten, war der am IKZ gelegene Max-Born-Saal dann
auch schon gefilllt: Trotz der Gppigen 195 m? war der Saal
Corona-bedingt nur fiir 35 Personen freigegeben.

Der WODIL wird jahrlich abgehalten; er ist 2011 aus dem
DGKK-Arbeitskreis ,Kristalle fur Laser und nichtlineare Optik*
hervorgegangen. Da die Anzahl der akademischen Arbeits-
gruppen mit mineralogischem oder kristallphysikalischem
Schwerpunkt nicht nur in Deutschland immer weiter abnimmt,
hat sich der Workshop zu einem mehr anwendungs- und tech-
nologieorientierten Treffen entwickelt. Der Schwerpunkt liegt
weiterhin auf der Ziichtung und Charakterisierung von Mas-
sivkristallen. Etwa die Halfte der externen Teilnehmer*innen
ist in der Industrieforschung tatig.

Diese enge Verzahnung aus akademischer und industrieller
Forschung sowie die internationale Vernetzung entlang an-
wendungsorientierter Wertschépfungsketten ist eine Folge
der heutigen Forschungsférderung. Aber der Workshop zeigt
auch die sehr gute Vernetzung der Community. Oxidmateria-
lien und ihre Anwendungen sind so divers, dass wir unsere

Kréfte bindeln missen, um noch gehért zu werden. Mit dem
WODIL haben wir daflir ein sehr geeignetes Format etabliert.

Auf dem Workshop wurden folgende Themen vorge-
stellt: Untersuchung von Referenzkristallen z.B. BiVO, fir
die Photokatalyse (M. Guennou, Luxembourg), Seltenerd-
Calcium-Oxoborate als Piezoelektrika (M. Mlnchhalfen, Bo-
chum); transiente Polaronen- und Exzitonen-Spektroskopie
in LINbO3 (M. Imlau, Osnabrick); Th-dotierte Laserkristal-
le (E. Castellano-Hernandez, Berlin); Ziichtung (D. Schulz,
Berlin) und Charakterisierung (P. Pues, Steinfurt) des op-
tischen Isolatormaterials KTbs;F1o, ZUchtung von beeindru-
ckend groBBen Y3AlsOq,-Kristallen (P. Pokorny, Turnov) und
von Seltenerd-Sesquioxiden (A. Uvarova, Berlin) sowie von
Nb,Os (T. Schwaigert, Berlin); Untersuchung von ZnGeP»
fur mid-IR-Laseranwendungen (P. Piotrowski, Saint-Louis)
und von Kristallen als potentielle Lumineszenzstandards
(S. Schwung, Idar-Oberstein). Der IKZ-Direktor Thomas
Schréder gab dazu eine Ubersicht Giber die Aktivitdten im
Haus, und natdrlich wurden auch Laborfihrungen angebo-
ten.

Am wichtigsten waren aber zweifellos die langen Kaffeepau-
sen, die Postersession mit sehr regen Diskussionen und das
gemeinsame Abendessen. An dieser Stelle einen herzlichen
Dank an die Sponsoren des Workshops CrysTec GmbH, SclD-
re GmbH, EOT GmbH, Freiberg Instruments GmbH, Korth
Kristalle GmbH, Toptica Photonics GmbH und Trumpf Laser
GmbH, die rund um die Kristallzlichtung tatig sind und in
dieser schwierigen Zeit den Workshop mit ermdglicht und da-
bei auch ein sehr warmes Signal der Solidaritat ausgesandt
haben!

Die Teilnehmer des Workshops vor dem IKZ-Gebaude, Foto: M. Bickermann
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Der WODIL war immer eine internationale Veranstaltung, und
wir haben insbesondere unsere franzdsischen Kolleg*innen
sehr vermisst. Philippe Veber (Lyon), Matias Velazquez (Gre-
noble} und andere haben zum Erfolg der Workshopreihe
wesentlich beigetragen. Wir werden alles tun, damit 2020
die traurige Ausnahme bleibt und wir nédchstes Jahr wieder
gemeinsam tagen kénnen.

Jubilare

Wir gratulieren herzlich zum Geburtstag:

Herrn Dr. Werner Zulehner, Burghausen

Mitglieder 2020, zweite Jahreshalfte

DGKK-Mitteilungsblatt Nr. 110/ 2020

Der Workshop ist eine gemeinsame Zusammenarbeit der
Deutschen Gesellschaft fir Kristallwachstum und Kristall-
ziichtung (DGKK), des CNRS-Netzwerks CRISTECH (Kris-
tallziichtungstechnologien) und des Franzdsischen Komitees
fir Kristallziichtung (CFCC) unter der Schirmherrschaft der
Franzdsischen Gesellschaft fir Kristallographie (AFC). Orga-
nisiert wird sie vom Leibniz-Institut fir Kristallzlchtung (IKZ).

zum 80. Geburtstag

Wir begriiBen seit dem 03.06.2020 als neue Mitglieder (Stand 15.12.2020):

Neumitglieder / Privatpersonen:
Herr Dr. Josef Pal

Leibniz-Institut fir Kristallziichtung (IKZ), Berlin

Herr M.Sc. Julian Harald Hocker  Universitat Wirzburg
Neumitglieder / Firmen:
Rigaku Europe SE Neu-Isenburg
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Auf den Spuren schadlicher Metalle bei der Herstellung von Siliziumkristallen

Presseinformation [SYNERGIE| Erlangen, 14.08.2020

Im Verbundprojekt SYNERGIE untersuchten Forscher des Fraunhofer lISB in Erlangen, wie metallische Verunreini-
gungen in den Siliziumkristall bei dessen Herstellung eingetragen werden. Ein speziell entwickelter Versuchsauf-
bau erméglichte dabei zielgerichtete Experimente mit verschiedenen Metallspezies. Im Zusammenspiel mit einem
neu implementierten numerischen Simulationsmodell lieBen sich die Hauptverunreinigungen und deren Quellen
identifizieren. Ebenso ergaben sich neue Erkenntnisse liber die Mechanismen, wie die verschiedenen Metallatome
wiéhrend des Herstellungsprozesses in den Kristall eindringen. Die Ergebnisse aus dem Projekt SYNERGIE erlau-
ben direkte Vorhersagen, inwieweit sich die Reinheit der in der Produktion eingesetzten Hilfsstoffe Schmelztiegel,

Tiegelbeschichtung und Silizium-Rohstoff auf die elektrische Qualitat der Silizium-Wafer auswirkt.

Abb. 1: Herstellung einer Spriihbeschichtung auf einem G1-Tiegel
am Fraunhofer 1ISB im Rahmen des SYNERGIE Projektes

Foto: Kurt Fuchs/Fraunhofer 11ISB

Siliziumkristalle sind ein wichtiges Grundmaterial fir die mas-
senhafte Produktion preisglinstiger Solarzellen. Fir die Her-
stellung der Kristalle wird zun&chst Rohsilizium in einem
Quarzguttiegel geschmolzen und anschlieBend kontrolliert
abgekdihlt. Bei der folgenden Erstarrung der Schmelze bildet
sich ein Siliziumkristall mit definierten elektrischenEigenschaf-
ten. Der Quarzguttiegel ist auf der Innenseite mit Siliziumni-
trid beschichtet. Diese Beschichtung, basierend auf hochrei-
nem Siliziumnitridpulver (Silzot® SQ), dient unter anderem
als Trennschicht und verhindert ein Anhaften des Siliziums
am Quarzguttiegel, was beim Erstarren zu Rissen im Silizi-
umkristall fihren wirde.

Bei der Produktion der Siliziumkristalle ist das System aus
Quarzguttiegel und Beschichtung die gréBte Quelle flr uner-
wulnschte metallische Verunreinigungen. Wahrend der Kris-
tallisation werden kontinuierlich Metallatome in das flissige
und feste Silizium eingetragen. Im Siliziumkristall lagern sie
sich an Fehlern an und verschlechtern die Qualitat des Kris-
tallmaterials. So sinkt beispielsweise bei den spater daraus
hergestellten Solarzellen die Stromausbeute und damit der
Wirkungsgrad. Die Randbereiche der Siliziumkristalle kénnen
sogar derart stark kontaminiert sein, dass diese abgeschnit-
ten werden miissen und sich nicht weiterverwerten lassen.
Um nun genauer zu spezifizieren, welche Metalle ausgehend
von welcher Quelle in welcher Konzentration in den Silizi-
umkristall vorliegen, entwickelten die Wissenschaftler am
Fraunhofer [ISB eine spezielle Versuchsanordnung. Hierbei
werden Siliziumwdrfel auf eine Unterlage aus verschiedenen
Tiegel- und Beschichtungsmaterialien gestellt und gezielt
fur eine bestimmte Zeit einer hohen Temperatur ausgesetzt.
Die Temperatur liegt dabei knapp unterhalb des Silizium-
Schmelzpunktes von 1412°C. Eine anschlieBende chemi-

sche Analyse offenbart, welche Metalle bei der Prozedur in
den Siliziumkristall eingedrungen sind. Die Untersuchungen
ergaben, dass bei weitem nicht alle Metalle, die in den Un-
terlagen in hohen Konzentrationen vorkommen, auch spéter
im Siliziumkristall nachweisbar sind. Mit Eisen, Chrom und
Cobalt konnten diejenigen Metalle identifiziert werden, die im
Siliziumkristall in ausreichend hoher Konzentration vorliegen
und somit hauptverantwortlich flir den Performance-Verlust
von zum Beispiel Solarzellen sind.

Parallel zu den experimentellen Untersuchungen wurde am
Fraunhofer 1ISB ein numerisches Simulationsmodell fir die
Berechnung der Verteilung der Fremdmetalle im Silizium-
kristall entwickelt. Das Modell beriicksichtigt den Konta-
minationsgrad von Tiegel, Siliziumnitrid-Beschichtung und
Silizium-Rohstoff sowie die relevanten Parameter fir die
Prozessfuhrung. Die Resultate zeigen deutlich, dass eine
erhéhte Reinheit aller Hilfsstoffe die Metallkontamination in
den Silizium-Kristallen signifikant reduziert, was Kristallquali-
tat und Ausbeute enorm steigern wiirde. Allerdings stehen vor
allem die Quarzguttiegel nicht in beliebiger Qualitat zur Ver-
fugung. Ein fir die industrielle Produktion praktikabler Weg
waren Barriereschichten zwischen Tiegel und Siliziumnitrid-
Beschichtung, welche den Austrag von Metallen aus dem
Tiegel blockieren.

Die Arbeiten aus dem SYNERGIE-Projekt bieten fiir industriel-
le Hersteller von Halbleitermaterialien eine gute Hilfestellung,
um zu beurteilen, welche Materialqualitédt aus dem Einsatz
bestimmter Hilfsstoffqualitaten resultiert und worauf sie den
Fokus legen missen, um méglichst effektiv und kostengiins-
tig Verbesserungen zu erzielen. Die neu gewonnenen Er-
kenntnisse sind dabei generell auf Herstellungsprozesse fur
Halbleitermaterialien, bei denen Schmelztiegel zum Einsatz
kommen, anwendbar.

Das Verbundprojekt SYNERGIE - ,Synergetische Weiterent-
wicklung von Zulieferprodukten zur Reduktion der Herstel-
lungskosten und Steigerung der Materialqualitét von kristalli-
nen Siliziumblécken in der Photovoltaik” - wurde durch das
Bundesministerium fir Wirtschaft und Energie (BMWi) ge-
férdert. Projektpartner des Fraunhofer [ISB waren die Unter-
nehmen AlzChem Group AG und Wacker Chemie AG.

Ansprechpartner:

Christian Reimann

Fraunhofer [ISB, SchottkystraBe 10, 91058 Erlangen

Tel. +49 9131 761-272 | Fax +49 9131 761-280
christian.reimann@iisb.fraunhofer.de | www.iisb.fraunhofer.de
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Hochreine Kristalle fiir die Spitzenforschung - DESY und das Leibniz-Institut fir Kris-
tallziichtung unterschreiben Kooperationsvertrag

News des IKZ, Berlin, September 2020

DESY und das Leibniz-Institut fir Kristallzlichtung (IKZ) werden in Zukunft noch enger zusammenarbeiten — im
wahrsten Sinne des Wortes: das Berliner Leibniz-Institut wird auf dem Campus in Hamburg eine AuBenstelle ein-
richten. Letzte Woche haben die beiden Forschungszentren einen Kooperationsvertrag hierzu unterschrieben.

Helmut Dosch und Thomas Schréder beim Corona-konformen _Hand-
schlag” bei der Unterzeichnung der Kooperationsvereinbarung.

Foto: DESY / Marta Mayer

SVir bringen so eine Vielzahl anwendungsorientierter For-
schungsprojekte naher an die Forschungseinrichtungen bei
DESY. Dies wird unsere wissenschaftliche Zusammenarbeit
erheblich stimulieren und neue Forschungs- und Innovations-
bereiche erdfinen®, so IKZ-Institutsdirektor Thomas Schréder.
Der Einsatz von mafigeschneiderten Kristallen ist in der For-
schung mit Synchrotronstrahlungsquellen von groBer Bedeu-
tung. Sie sind Forschungsgegenstand, Vergleichsobjekt und
Tragermaterial und werden in einer Vielzahl von Feldern ein-

gesetzt. Die nun unterzeichnete Kooperationsvereinbarung
wird die Forschung an verschiedenen Materialsystemen, z.B.
fur die Hochleistungselektronik, Informationstechnologie und
alternative Energiequellen weiter vorantreiben. Dazu entwi-
ckeln Experten bei DESY und IKZ schon jetzt gemeinsam neu-
artige Messverfahren, mit denen die Materialien der Zukunft
mit hoher Zeitauflésung und in Echtzeit untersucht werden.
Auch fir die geplante Lichtguelle PETRA IV, die extrem hohe
Anforderungen an die Materialien und technischen Kompo-
nenten stellen wird, kénnen IKZ-produzierte Silizium-Kristalle
fur Spiegel und Monochromatoren eingesetzt werden.
Dariiber hinaus spielt auch die gemeinsame Zusammenar-
beit von IKZ und DESY mit der Industrie eine wichtige Rolle;
unter anderem ist zum Beispiel die Grindung eines Startup
fur aktive Rontgenoptiken geplant.

“Wir freuen uns, die fihrenden Kristallexpert*innen vom
IKZ bald direkt auf dem Campus zu haben”, sagt Helmut
Dosch, Vorsitzender des DESY-Direktoriums. ,Wir verspre-
chen uns erhebliche Synergien von der dichteren rdumlichen
Anbindung, von der zum Beispiel unsere Expert*innen in
Laserforschung- und Entwicklung und das DESY MNanolab
besonders profitieren werden.”

Hochtemperaturschutzschichten fir die Raumfahrt

Presseinformation, Erlangen, 04.11.2020

Forscher des Fraunhofer IISB in Erlangen belegen bei den diesjéahrigen INNOspace Masters den 3. Platz in der
DLR-Challenge

Dr.-Ing. Christian Reimann und M.Sc. Kevin Schuck vom Fraunhofer IISB in Erlangen belegten den 3. Platz bei
der diesjiahrigen DLR-Challenge des INNOspace-Masters-Wettbewerbs. Pramiert wurde ihre Idee, einfache und
kostengiinstige Hochtemperaturschutzschichten auf Kohlenstoffkompositwerkstoffen fiir Luft- und Raumfahrtan-

wendungen herzustellen.

5 Fraunhoter Wy

5 Raaunhoter

B rrmnhoter B 2 Fraushaie

Dr.-Ing. Christian Reimann (links) und M.5c¢. Kevin Schuck (rechts),
Gewinner des 3. Platzes der DLR Challenge des diesjahrigen ,IN-
NOspace Masters"-Wettbewerb. Bild: Anja Grabinger / Fraunhofer
IISB

Dr.-Ing. Christian Reimann und Kevin Schuck vom Fraunhofer-
Institut fir Integrierte Systeme und Bauelementetechnologie
IISB in Erlangen wurden fir ihre Idee zur Herstellung innova-
tiver Hochtemperaturschutzschichten ausgezeichnet. Herz-
stlick ist dabei die am II1SB entwickelte Spriihbeschichtungs-
technologie. Diese Technologie ermé&glicht es, Bauteile flr
Luft- und Raumfahrtanwendungen mit ultrahochtemperatur-
bestandigen Schutzschichten zu versehen. Die INNOspace
Masters zeichnen jéhrlich innovative Ideen und Konzepte fiir
den Transfer von Technologien, Diensten und Anwendungen
von der Raumfahrt in andere Branchen — und umgekehrt —
aus. Durch die Pramierung bei der DLR-Challenge erhalten
die Erlanger Forscher jetzt Zugang zu weltweiten Wissen-
schaftsnetzwerken. Ebenso ist mit dem 3. Platz eine Férde-
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rung fur die Durchfiihrung ihres zweijahrigen Forschungs-
projektes HOSSA verbunden. Ziel ist es, die innovative Idee
gemeinsam mit Partnern aus der Raumfahrtindustrie in die
praktische Anwendung zu bringen. Generell verwendet man
in der Luft- und Raumfahrt Kohlenstofffaser-Kompositbauteile
in Triebwerken, Antrieben und Thermalschutzstrukturen. Bei
Betriebstemperaturen von mehr als 1700°C kommt es aller-
dings zur aktiven Oxidation und zur Zerstérung der Werkstoffe
durch Partikelablation sowie Abplatzungen. Der bisherige Ein-
satz dieser Werkstoffe ist daher limitiert auf Anwendungen
mit niedrigeren Temperaturen, was notwendigerweise auch
geringere Verbrennungstemperaturen bedingt. Damit gehen
jedoch niedrigere Wirkungsgrade fir Triebwerke und Antriebe
einher. Mit der am Fraunhofer [ISB entwickelten Technologie
ist es nun méglich, die betroffenen Kohlenstoffbauteile auf
eine einfache und kostengunstige Art und Weise mit hochtem-
peraturbesténdigen Oxidationsschutzschichten zu versehen.
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Dadurch kénnen die Triebwerke und Antriebe bei héheren
Temperaturen und damit bei héheren Wirkungsgrad betrie-
ben werden. Die Beschichtungstechnologie bringt aber noch
weitere Potentiale mit sich: Raumflugkdrper werden beim Wie-
dereintritt in die Erdatmosphé&re hohen Thermospannungen
und Vibrationsleistungen ausgesetzt. Mit dieser speziellen
Beschichtungstechnologie lassen sich die Expositionszeiten
von Raumflugkérpern verlangern. Dadurch kann das Risiko
einer Zerstérung des Raumflugkérpers beim Wiedereintritt
minimiert werden und die Wahrscheinlichkeit steigt, dass der
Raumflugkérper sicher auf die Erde zurlickgelangt.

Ansprechpartner:

Dr. Jochen Friedrich

Fraunhofer [ISB, Schottkystr. 10, 91058 Erlangen
Tel. +49 9131 761-270 | Fax +49 9131 761-280
info@iisb.fraunhofer.de | www.iisb.fraunhofer.de

HZB & IKZ bindeln ihre Kompetenzen bei kristallinen Energie- und Quanten-

materialien

Pressemitteilung des IKZ, Berlin, 29. September 2020

Am 11. September 2020 unterzeichneten das Helmholtz-Zentrum Berlin (HZB) und das Leibniz-Institut fiir Kristall-
ziichtung (IKZ) ein Kooperationsabkommen, um die gemeinsame Forschung an Energie- und Quantenmaterialien
voranzubringen. Im Rahmen der Kooperation werden auch neuartige Réntgenoptiken fiir Synchrotronstrahlungs-

quellen entwickelt.

Die Teilnehmer nach der Unterzeichnung des Kooperationsvertrags
zwischen IKZ und HZB im Corona-konformen Abstand: (von links
nach rechts) Dr. Andreas Popp (IKZ), Dr. Manuela Urban (FVB),
Dr. Peter Gaal (IKZ), Prof. Dr. Catherine Dubourdieu (HZB), Prof.
Dr. Thomas Schrdder (IKZ), Prof. Dr. Bernd Rech (HZB), Thomas
Frederking (HZB); Foto: Sandra Fischer/HZB

Das IKZ arbeitet seit vielen Jahren eng mit dem HZB zu-
sammen: Einerseits nutzen IKZ-Wissenschaftlerinnen die
Strahlungsquelle BESSY |l des HZB fiir ihre materialwissen-
schaftlichen Untersuchungen, andererseits entwickeln und
fertigen die Kristallziichterlnnen des IKZ Komponenten, wel-
che die besonderen Eigenschaften von BESSY |l zur Geltung
bringen.

~Wir freuen uns sehr, dass wir mit dem Kooperationsvertrag
unsere enge Zusammenarbeit noch verstérken kénnen*, sagt
Prof. Bernd Rech, wissenschaftlicher Direktor am HZB. ,An

BESSY Il bieten wir eine Vielfalt an réntgenanalytischen Me-

thoden flr die Analyse komplexer Materialsysteme. Im Rah-
men unserer Kooperation kénnen wir unsere sich erganzen-
den Kompetenzen gezielt einsetzen, um gemeinsam For-
schungsgebiete in der Energieforschung und den Quanten-
technologien zu erschlieBen. “

Auch Prof. Thomas Schréder, wissenschaftlicher Direktor
am |IKZ betont die Chancen der Zusammenarbeit beider For-
schungseinrichtungen. "Das IKZ ist sehr daran interessiert,
mit dem HZB gemeinsame F&E-Projekte zu Materialien fur
die Photovoltaik und Leistungselektronik zu initiieren. Dartber
hinaus evaluieren wir Méglichkeiten, unser gemeinsames Po-
tential im Hinblick auf Zukunftsthemen wie z.B. die Quanten-
technologie zu blndeln, um eine méglichst groBe Wirkung in
diesem Forschungsgebiet zu entfalten.”

Da Prof. Schrdéder selbst einen Teil seiner Karriere in der
Synchrotron-Forschung absolviert hat, gibt es auch einen
engen persoénlichen Bezug zur Material- und Methodenent-
wicklung flr die GroBgerateforschung. ,Heute freue ich mich,
dass das IKZ neue F&E-Projekte mit BESSY Il beginnen
kann, um mit unseren kristallinen Materialien die Synchro-
tronquellen z.B. durch aktive und passive Réntgenoptiken zu
unterstitzen.”

Mit ca. 1100 Mitarbeitenden ist das Helmholtz-Zentrum Ber-
lin (HZB) eines der gréBten auBeruniversitdren Forschungs-
zentren in Berlin. Das HZB ist Mitglied der Helmholtz-
Gemeinschaft und betreibt Forschungslabore in Wannsee
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und Adlershof. Die Forschung fokussiert sich auf Materialien
fir eine nachhaltige Energieversorgung sowie den Betrieb
des Elektronenspeicherrings BESSY II. Beides ergénzt sich,
denn Fragestellungen aus der Forschung forcieren die Wei-
terentwicklung der Experimentierumgebung an BESSY Il und
umgekehrt; die Méglichkeiten, die BESSY Il bietet, beschleu-
nigen die Energieforschung enorm.

Das IKZ in Berlin-Adlershof ist ein internationales Kompetenz-
Zentrum fUr Wissenschaft, Technologie, Service und Trans-
fer im Bereich kristalliner Materialien. Das Forschungs-
und Entwicklungs-Spektrum reicht dabei von Themen der

DGKK-Personen

DGKK-Mitteilungsblatt Nr. 110 /2020

Grundlagen- und Anwendungs-Forschung bis hin zu vorin-
dustriellen Forschungsaufgaben. Das IKZ erarbeitet Inno-
vationen in kristallinen Materialien durch seine Expertise in
Anlagenbau, numerischer Simulation und Kristallzlichtung
zur Erzielung kristalliner Materialien héchster Qualitat und
mit maBgeschneiderten Eigenschaften. Das Alleinstellungs-
merkmal des Instituts ist die Forschung an Volumenkristallen.
Diese Arbeiten werden begleitet durch Forschung und Ent-
wicklung an Nanostrukturen und didnnen Filmen und eine
starke theoretische und experimentelle Materialforschung.

Prof. Darrell G. Schlom als Leibniz-Chair ans Leibniz-Institut flir Kristallziichtung (IKZ)

berufen

News des IKZ, Berlin, Juli 2020

Der Herbert Fisk Johnson Professor fiir industrielle Chemie an der Cornell Universitat, Darell G. Schlom, arbeitet be-
reits seit vielen Jahren mit dem IKZ auf international flihnrendem Niveau zusammen. Nun erhélt der herausragende
Wissenschaftler auf dem Gebiet der Perowskitkristalle den Leibniz-Chair am Leibniz-Institut fiir Kristallziichtung.

Bereits seit der Instituts-
grindung im Jahre 1992
beschaftigt sich das IKZ
mit dem Thema Perowskit-
kristalle. Im Rahmen eines
gemeinsamen Forschungs-
projektes kam Darell Schlom
vor fast 20 Jahren auf die
Idee, zusammen mit dem
IKZ an Seltenerdscandat-
Substratkristalle (RE-ScOs)
mit Perowskitstruktur zu for-
schen. Diese neuartigen Substratkristalle sollten es erstmals

ermdglichen ,Strain Engineering” in der ,Oxidwelt* zu eta-
blieren, um neuartige Materialeigenschaften in Dinnfilmhete-
rostrukturen zu erforschen. Dieses Ziel gelang bereits nach
wenigen Jahren intensiver Zusammenarbeit und wurde 2002
im Rahmen einer gemeinsamen Nature-Publikation der Fach-
welt vorgestellt mit mittlerweile sehr hoher Zitationszahl.

Aus diesen Arbeiten entstand am IKZ eine wichtige F&E Aktivi-
tat, die die Arbeiten einer weltweiten Forschungs-’community’
mittels nicht-kommerziell verfligbarer Kristalle Gberhaupt erst
ermoglicht. Die gemeinsame Forschung zwischen Darell
Schlom und dem IKZ beschrankte sich in den folgenden
Jahren nicht allein auf Scandate, viele weitere Perowskite,

Pyrochlore und andere Oxide kamen Uber die Jahre hinzu
und fuihrten zu 35 gemeinsamen Publikationen in referier-
ten Zeitschriften, darunter zahlreiche Artikel in Science oder
Nature.

Eine weltweite akademische Forschungslandschaft (siehe
z.B. die internationale Konferenzserie "Workshop on Oxid
Electronics (WOE)”) ist entstanden und das IKZ wurde ge-
man seiner Leibniz-Mission, exzellente Forschung durch die
Bereitstellung nicht-kommerziell verfligbarer Spezialkristalle
zu ermdglichen, zur zentralen F&E Plattform fiir die steigen-
den Kristallanforderungen dieser spannenden ’Community’.
Prof. Schlom ist an der Cornell University im Department Ma-
terials Science and Engineering mit Fokus auf Heteroepitaxie
von Oxidschichten unter Verwendung der Molekularstrahl-
Epitaxie (MBE) tatig. Insbesondere der Ansatz ,materials-by-
design” zeichnet seine Arbeiten aus und fuihrt regelméasig zur
Entdeckung von Materialien mit Gberragenden Eigenschaf-
ten. Er ist derzeit Direktor der NSF-Plattform PARADIM (Plat-
form for the Accelerated Realization, Analysis, and Discovery
of Interface Materials) und Herbert Fisk Johnson Professor
fir industrielle Chemie. Neben dem Frank-Preis und dem
Humboldt-Forschungspreis erhielt er 2008 die MRS-Medaille,
2004 den SRC-Preis und 2001 den Penn State Wilson Preis.
Sieben weitere Auszeichnungen erhielt er zwischen 1989 und
1999, darunter einen Erfindungspreis von IBM.
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IKZ-Forscher Dr. Christian Krankel zum OSA Fellow gewahlt

News des IKZ, Berlin, 8.10.2020

Christian Krankel, Leiter des Zentrums fiir Lasermaterialien am Leibniz-Institut fiir Kristallziichtung (IKZ), ist fiir
seine Forschung an neuen Lasermaterialien am 08.10.2020 zum Fellow der Optical Society OSA gewéhlt worden.

Mit mehr als 20.000 Mitglie-
dern in Uber 100 Landern ist

die 1916 gegrindete Optical

Society die fuhrende Gemein-
schaft von Wissenschaftlern

im Feld der Optik und Photo-
nik. Jahrlich wird eine streng

begrenzte Anzahl von Mit-
gliedern, die sich Uber einen

lAngeren Zeitraum durch her-
vorragende Leistungen im Be-
reich der Forschung und Foérderung der Optik und Photo-
nik ausgezeichnet haben, in den Stand des OSA Fellows
erhoben.

Foto: Tina Merkau

Die Auszeichnung von Christian Krankel erfolgte fiir seine Bei-
trage zur Entwicklung neuer, maB3geschneiderter Seltenerd-
dotierter Kristalle fir Festkérperlaser im sichtbaren sowie
im nahen und mittleren infraroten Spektralbereich. Insbe-
sondere seine Arbeiten zur Zlchtung und Charakterisierung

Yb-dotierter Sesquioxidkristalle ermdglichten verschiedene
wissenschaftliche Durchbriiche, darunter den ersten moden-
gekoppelten Laserresonator mit einer mittleren Ausgangsileis-
tung von mehr als 100 W. Neben seinen Arbeiten mit Laser-
materialien fir den infraroten Spektralbereich zahlt Christian
Krankel auch zu den weltweit fiihrenden Forschern im Be-
reich der direkt sichtbar emittierenden Festkdrperlaser basie-
rend auf Pr3*- und Tb**-dotierten Fluoridkristallen. Zudem
engagiert er sich seit vielen Jahren als Komiteemitglied ver-
schiedener, von der OSA ausgerichteter Konferenzen und
ist Associate Editor beim renommierten Journal ,Optics Ex-
press®.

Nach seiner Promotion an der Universitdt Hamburg und ei-
nem PostDoc-Aufenthalt an der ETH Zirich forschte und
lehrte der habilitierte Physiker als Nachwuchsgruppenleiter
am Institut fir Laser-Physik der Universitat Hamburg. Seit
2017 setzt er als Leiter des Zentrums fur Lasermaterialien
seine Forschung am IKZ erfolgreich fort und betatigt sich in
der Lehre an der Humboldt-Universitat zu Berlin.

Quantum Design
EUROPE

[

qd-europe.com

Innovativer Schmelzzonenofen
mit Diodenlaser fur die Kristallzucht

Die ideale Losung auch fiir schwierig zu erzeugende Kristalle
B Geeignet flir Temperaturen bis zu 3.000 °C

B Exzellente Homogenitat der eingestrahlten Energie

B Strahlprofile sind fir die Kristallzucht optimiert

® Temperaturmessung und Steuerung in Echtzeit
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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

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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High Pure Metals and Inorganics
Rare Earth Metals and Compounds
Precious Metals and Compounds
Organometallics

Precious Metals Catalysts
Sputtering Targets

Evaporation Materials

Laboratory Equipment
Nanopowders
Customized Synthesis
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