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Nieustany postep w mikroelektronice doprowadzit w ostatnich latach do powstania uktadéw elektronicznych o wielkiej skali
integracji. Wspdtczesne tranzystory osiaggnety juz wymiary rzedu 14 nanometréw. Prowadzone obecnie prace badawcze majg na
celu przesuniecie granicy miniaturyzacji jeszcze dalej, przy czym granica 5 nanometrow ma zosta¢ osiggnieta w przeciagu
najblizszych pieciu lat. Rozmiary te odpowiadajg mniej niz 20 monowarstwom atoméw krzemu. Taka skala miniaturyzacji
sprawia, ze charakterystyka pracy tranzystoréw jest w duzym stopniu kontrolowana przez obecno$¢ pojedynczych atoméw
domieszek, takich jak na przyktad fosfor. Kontrola procesu pozycjonowania domieszek oraz zrozumienie ich wptywu na
wiasnosci elektronowe oraz transportowe nanostruktur krzemowych moze otworzyé drzwi dla przysztych zastosowan takich jak
tranzystory na pojedynczych atomach. Obok znaczenia przemystowego uktady oparte na precyzyjnym przestrzennym
rozmieszczeniu pojedynczych domieszek sg idealnymi takze kandydatami do zastosowan w spintronice czy informatyce
kwantowej. W rzeczywistosci krzem wydaje sie optymalng matrycg dla tego rodzaju zadan. Krzem moze byc¢ izotopowo
wzbogacony izotopem 28Si 0 zerowym spinie jadrowym, przy szczatkowej koncentracji izotopu 29Si o niezerowym jadrowym
spinie. Izotopowo czysty materiat matrycy 28Si tworzy zatem ‘potprzewodnikowa proznie’, w ktdrej domieszki w krzemie moga
mie¢ niezwykle dtugie czasy koherencji oraz relaksacji spinowej, parametry majace fundamentalne znacznie dla zastosowan w
informatyce kwantowej. Te i podobne rezultaty czynig spiny domieszek w krzemie jednymi z najbardziej wolnych od
dekoherencji uktadéw, pokonujac nawet uktady atomowe w prozni.

Perspektywa potgczenia kontroli kwantowych wiasnosci materii takich jak spin z niezwykle zaawansowang i dojrzatg technologia
produkcji urzadzen pétprzewodnikowych pobudzita w ostatnich dziesieciu latach niezwykle intensywne prace badawcze. Badania
te prowadzone sg m.in. w kierunku wykorzystania sterowanych elektrycznie (za pomocg potencjatéw bramek) domieszek jako
pojedynczych qubitéw oraz zbioréw qubitéw o kontrolowanym elektrycznie oddziatywaniu miedzy soba. Kontrolowane
tworzenie i manipulacja pojedynczymi domieszkami oraz wynikajace z tego przyszte zastosowania doprowadzity w rzeczy samej
do powstania nowej gatezi nauki: solotroniki (ang. solitary dopant optoelectronics). Z punktu widzenia opisu teoretycznego
nanostruktury z pojedynczymi atomami domieszki wymagaja zasadniczo odmiennego podejscia niz na przyktad krysztaty
objetosciowe. W szczegolnosci dotyczy to domieszek whudowanych w ztozone otoczenie jakim sg studnie, czy kropki kwantowe
lub gdy przytozone sg zewnetrzne pola. W projekcie planujemy sformutowaé teorig, stworzy¢ narzedzia obliczeniowe oraz
wykona¢ wieloskalowe obliczenia wiasnosci widmowych nanostruktur pétprzewodnikowych domieszkowanych pojedynczymi
atomami fosforu. Pojedynczy atom domieszki w otoczeniu milionéw atoméw krzemu stanowi w skomplikowany ukkad, w ktérym
kazdy z miliona atoméw musi by¢ indywidualnie uwzgledniony w modelowaniu. Dlatego nasze podejscie bedzie wykorzystywac
metode ciasnego wigzania, ktéra w naturalny sposoéb uwzglednia efekty ograniczenia przestrzennego, efekty odksztatcen,
obecno$¢ zewnetrznych pdl, czy tez degeneracje dolinowa w krzemie. Metoda ta pozwala réwniez uwzgledni¢ atomistyczne
efekty, takie jak niejednorodnos¢ sktadu chemicznego, czy obecnosé atomowej szerokosci fluktuacji grubosci na ztgczach
materiatéw. Dzieki zréwnolegleniu, nasze obliczenia przeprowadzimy na klastrach komputerowych. Umozliwi to modelowanie
nierozwigzywalnych obecnie probleméw obliczeniowych, w ktdrych funkcja falowa domieszki zdelokalizowana jest w
nanostrukturze zawierajacej ponad dziesie¢ milionéw atomoéw. Zbadamy role materiatu otaczajacego domieszke, wptyw
niejednorodnosci statej dielektrycznej, a takze wptyw zewnetrznych pél na energie oraz inne wkasnosci widmowe domieszek w
matrycy krzemowej. Zbadamy takze transport nosnikdw tadunku poprzez nanostruktury oparte na pojedynczych domieszkach. W
projekcie wykonamy obliczenia dla wielu nanostruktur rézniacych sie zaréwno liczba, jak i rozmieszczeniem atomdéw domieszki.
Dzieki scistej wspotpracy z Narodowym Instytutem Standardéw i Technologii (NIST, USA) uzyskamy bezcenng mozliwosé
doswiadczalnej weryfikacji rezultatdw obliczen.

Rezultaty uzyskane w projekcie beda miaty istotne znacznie dla badaczy projektujacych przyszie tranzystory krzemowe o
atomowej skali miniaturyzacji, dla rozwoju urzadzen optoelektronicznych opartych o pojedyncze atomy oraz zastosowan
nanostruktur krzemowych w dziedzinie informatyki kwantowej. Nasze badania pomogg w zrozumieniu wptywu elektrod na
wiasnosci widmowe domieszek oraz pomoga W poznaniu mechanizmoéw sprzezenia pomiedzy donorami. Wyniki projektu, w tym
zrozumienie mechanizméw kontroli funkcji falowej pojedynczego donora, moga réwniez poméc w implementacji kwantowo-
mechanicznych funkcjonalnosci na wspdtczesnych krzemowych tranzystorach CMOS. Wyniki te dadzg niezbedne podstawy
teoretyczne konieczne w efektywnej implementacji qubitow w technologii krzemowej. Oprocz mozliwych przysztych zastosowan
w przemysle mikroelektronicznym lub informatyce kwantowej, prowadzone badania powinny mie¢ zasadnicze znaczenie dla
zrozumienia wiasnosci widmowych przestrzennie ograniczonych uktadéw wielu czastek.



