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Wzrost i domieszkowanie potprzewodnikow w procesach z fazy gazowej - analiza ab initio
1. Cel projektu

Celem projektu badawczego "Wzrost i domieszkowanie polprzewodnikéw w procesach z
fazy gazowej - analiza ab initio" jest sformutowanie i weryfikacja nowej hipotezy dotyczacej natury
wzrostu poélprzewodnikowych krysztaléw i warstw w celu otrzymania molekularnego obrazu wzrostu,
domieszkowania i efektow surfaktantéw. Podstawg do sformutowania modelu bedzie ostatnio odkryty
wktad od transferu tadunku do energii adsorpcji réznych substancji na powierzchniach réznych
potprzewodnikéw. Zmiana energii zwigzana z transferem elektronéw moze osiagna¢ wielko$¢ kilku
elektronowoltéw, przy czym wielko$¢ efektu zalezy od potozenia poziomu Fermiego. Otrzymane wyniki
badan wstepnych sugeruja, ze wzrost zachodzi w waskim przedziale sktadéw adsorbatu, odpowiadajgcych
stanowi spetniajgcemu regute liczenia elektrondw (ECR). Jednak jest to wylacznie hipoteza badawcza,
sformutowana dla przypadku adsorpcji wodoru, ktéry nie jest sktadnikiem bezposrednio bioragcym udziat
w krystalizacji. Dlatego symulacje wielkiej skali, przy zastosowaniu duzych slabéw zostang uzyte dla
wyjasnienia zwigzku poziomu Fermiego ze zjawiskami domieszkowania oraz wptywu surfaktantow.

Dynamiczny aspekt transferu fadunku bedzie zwigzany z konwersja energii kinetycznej na energi¢
cieplng drgan sieci. Hipoteza badawcza uzyta w sformulowaniu tego projektu zaktada, ze termalizacja
zachodzi na skutek silnego odejscia uktadu od przyblizenia Borna-Oppenheimera podczas szybkich
procesow zderzenia adsorbatu z powierzchnig. Procesy te moga odgrywac¢ kluczowa role¢ w konwersji
energii kinetycznej na energi¢ cieplng. Stabilizuje to adsorbat na powierzchni, co jest wazne dla
wbudowywania domieszek podczas wzrostu. Podsumowujac, projekt postuzy do sformutowania
molekularnego obrazu wzrostu, domieszkowania oraz wptywu surfaktantow.
2. Zadania badawcze
Nastegpujace zadania badawcze zostang wykonane podczas realizacji projektu:
1. Wyznaczenie struktury stanow kwantowych na wybranych, podstawowych, czystych powierzchniach
potprzewodnikow, w tym GaN, AN, InN, SiC oraz ZnO.
2. Wyznaczenie stabilnych konfiguracji molekut, rodnikéw i atomow w tym réwniez domieszek, na
powierzchniach wybranych potprzewodnikow.
3. Wyznaczenie stanéw kwantowych zwigzanych z adsorpcjq wybranych czgsteczek na powierzchniach
potprzewodnikow, w tym adsorpcji molekularnej i dysocjatywne;.
4. Zastosowanie rozszerzonej reguty liczenia elektronow (extended electron counting rule - EECR) dla
okreslenia obszarow zwigzanych z okreslonym potozeniem poziomu Fermiego
5. Intensywne badania adsorpcji w celu weryfikacji przewidywan otrzymanych przy pomocy reguty EERC.
Okreslenie podstawowych parametréw dynamicznych procesow zwigzanych z transferem tadunku do i od
powierzchni
6. Okreslenie zaleznosci termodynamicznych dla uktadow badanych w projekcie
3.Uzasadnienie podjecia tematyki badawczej
Rezultaty otrzymane w projekcie pozwolg wyznaczy¢ zalezno$¢ szybko$ci wzrostu oraz wbudowywania
domieszek i efektow surfaktantéw od elektronowych wlasnosci powierzchni i wnetrza krysztaléw
potprzewodnikowych. Oznacza to, ze w przypadku powierzchni ze spinningowanym poziomem Fermiego,
wystepuje zalezno$¢ od rodzaju stanu powierzchniowego pinningujacego. Wptywa to na procesy
adsoprcji, wzrostu krysztatéw i warstw oraz wbudowywania domieszek.
Pelny, atomowy obraz wzrostu pétprzewodnikéw nie zostal dotychczas opracowany. Jedyne proponowane
wyjasnienia zaktadajag uwzglednienie wylacznie wiasnosci objgtosciowych, zaniedbujac wlasnosci
powierzchniowe, i dlatego te modele nie maja zdolno$ci przewidywania wynikéw proceséw
domieszkowania podczas wzrostu.
Proponowane wyjasnienie jest pierwszym modelem opisujacym procesy domieszkowania podczas
wzrostu i epitaksji potprzewodnikdw. Procesy te sg podstawa technologiczna technologii informacyjnych
wspoélczesnej cywilizacji. Dlatego sformutowanie proponowanego modelu i jego weryfikacja moze miec
wplyw na rozwdj technologii przysziosci.



