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Streszczenie popularnonaukowe

Polprzewodnikowe materialy azotkowe sa kluczowym skladnikiem wielu urzadzen,
przydatnych zar6wno w zyciu codziennym jak i majacych zastosowania specjalistyczne. Dzieki
specyficznej strukturze elektronowej materiaty azotkowe stuza do budowy diéd LED (z ang. Light
Emitting Diode), ktore emituja Swiatlo widzialne od barwy zielonej, poprzez niebieska, az do
fioletowej. Mogaq réowniez by¢ Zrédtem promieniowania ultrafioletowego (UV) i podczerwonego
(IR). Szczegolnie popularne zastosowania maja diody LED wykonane z roztwordw statych InGaN.
Sa powszechnie wykorzystywane w energooszczednych zarowkach i elektronicznych urzadzeniach
do archiwizacji danych typu Blue-ray.

Kontynuowane sa badania nad kolejnymi mozliwoSciami zastosowania polprze-
wodnikowych materialtéw azotkowych. Celem tego projektu jest zbadanie przy uzyciu metod
obliczeniowych ab initio wiasnosci strukturalnych i struktury elektronowej roztworow statych
potprzewodzacych azotkéw atomoéw grupy III (AIN, GaN i InN) z azotkami pierwiastkow ziemi
rzadkich (ScN, YN, LaN, LuN), oraz mieszanych azotkéw pierwiastkow ziem rzadkich.

Zastosowane zostang nowoczesne metody obliczeniowe oparte o teorie funkcjonatu gestosci
(DFT), ktore pozwalaja nie tylko na odtworzenie eksperymentalnych wiasnosci wybranych
uktadow, takich jak przerwa wzbroniona, ale rowniez z powodzeniem shluza
jako efektywne narzedzie do przewidywania struktury elektronowej ukiadow, ktére nie zostaty
jeszcze zrealizowane eksperymentalnie.

Planowane badania dostarcza nowych informacji na temat struktury i wlasnosci
elektronowych wybranych pélprzewodnikowych materiatéw. Tak zdobyta wiedza wskaze mozliwe
kierunki do dalszych badan eksperymentalnych, nie tylko projektowania catkowicie nowych
ukladow, ale rowniez poznania i zrozumienia zjawisk wystepujacych w znanych juz materiatach
w stanie rownowagi a takze pod wpltywem naprezen/odksztalcen, ktére wystepuja naturalnie w
cienkich warstwach i heterostrukturach.



