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Dynamika sieci i stabilnos¢ termodynamiczna powierzchni pétprzewodnikow
azotkowych wyliczane w oparciu o metody ab initio

W obecnej fazie rozwoju cywilizacyjnego oczekuje si¢ od naukowcdw i inzynieréw konstruowania coraz
bardziej zaawansowanych przyrzadéw i urzadzen. Duza czg$¢ z nich bazuje na materiatach pétprzewodniko-
wych, wsréd ktérych znajduja si¢ takze azotki metali z grupy III uktadu okresowego. Pétprzewodniki te juz zna-
lazty bardzo szerokie zastosowanie m.in. w optoelektronice, do przetwarzania sygnatéw wielkiej czgstotliwosci
i duzej mocy. Panuje opinia, ze potencjalne mozliwosci tych materiatéw wciaz nie sa w pelni wykorzystane,
gtéwnie w zwiazku z wyjatkowo trudng technologia ich wytwarzania, a takze z powodu niedostatecznego po-
znania rozmaitych efektéow w nich wystepujacych. W celu zdobycia nowej i rozszerzenia juz istniejacej wiedzy
na ten temat w dalszym ciagu wskazane jest wykonywanie badan podstawowych dla tych pétprzewodnikéw.
Jednym z kluczowych aspektéw jest znajomos¢ fizyki zjawisk zachodzacych na powierzchni.

Celem projektu jest zbadanie wptywu zmian temperatury na stabilnos$¢ struktur powierzchni pétprzewod-
nikéw azotkowych: GaN, InN, AIN, wychodzac od podstawowych praw natury (ab initio), takich jak prawa
mechaniki kwantowej i fizyki statystycznej. Problemem ktéry pozostaje do rozwigzania w przypadku tych
materialéw jest brak zgodnosci pomigdzy wynikami powstatymi przy uzyciu istniejacego w literaturze opisu
teoretycznego a wynikami obserwacji i pomiaréw, szczegdlnie w zakresie wysokich temperatur. ZauwazyliSmy
iz dostgpne w literaturze analizy termodynamiczne czgsto zaniedbuja wktad pochodzacy od drgan termicznych
atomow i czasteczek znajdujacych si¢ na powierzchni, co moze by¢ przyczyna duzych btedéw w opisie iloScio-
wym. Sednem naszego pomystu jest wyznaczenie wlasnoSci dynamicznych powierzchni wtasnie za pomoca
obliczen z pierwszych zasad i uwzglednieniu ich w opisie termodynamicznym powierzchni. Najbardziej istot-
nym i czasochlonnym zadaniem begdzie wykonanie obliczefi opartych na teorii funkcjonatu gestosci (DFT),
ktérych wyniki pozwola odtworzy¢ widma fononéw (kwantéw energii drgan sieci krystalicznych) dla uktadéw
reprezentujacych powierzchnie. Na ich podstawie bedziemy mogli okresli¢ brakujacy w dotychczasowym opi-
sie wktad zwiazany ze zmianami temperaturowymi fazy skondensowanej. Pozwoli to wykona¢ analiz¢ termo-
dynamiczng z duzo wigksza doktadnoScia niz w dotychczasowych opracowaniach. W tym sensie nasz projekt
jest krokiem w strong przej$cia od opisu zgodnego jakosciowo do zgodnego ilo$ciowo.

Uzyskane wyniki beda mogty by¢ uzyte w teoretycznych modelach wzrostu péiprzewodnikéw azotkowych,
w szczegblnosci dotyczacych epitaksji z fazy gazowej. Udoskonalenie opisu teoretycznego stworzy mozliwosé
doktadniejszego kontrolowania procesu wzrostu tych pétprzewodnikéw. Wiedza o warunkach panujacych na
powierzchni materialu moze przetozy¢ si¢ na umiejgtnos$¢ intencjonalnego wbudowywania okre§lonych do-
mieszek lub zmiany koncentracji niepozadanych zanieczyszczei. Dobra znajomos$¢ fizyki powierzchni moze
pomdc w przelamywaniu kolejnych barier technologicznych we wzroscie krysztatéw, struktur i urzadzen azot-
kowych.



