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Termodynamika ab initio i inZynieria defektow punktowych
w nanometrycznych obszarach przypowierzchniowych poétprzewodnikéw azotkowych

Jedng z kluczowych umiejetnosci w rozwoju technologii potprzewodnikowych jest zdolnos¢ do wytwarzania
krysztatow 1 warstw o doskonalej jakosci strukturalnej i okre§lonych wilasciwosciach elektrycznych i
optycznych. Niestety, jak to w prawdziwym $wiecie bywa, nic nie jest doskonate, w kazdej strukturze
krystalograficznej wystepuja pewne defekty. Defekty punktowe wystepuja, gdy brakuje atomu lub znajduje
si¢ on w nieregularnej pozycji w strukturze sieci, a takze gdy w sieci znajduja si¢ jakiekolwiek obce atomy.
Wszystkie defekty punktowe w krysztalach podlegaja podstawowym zasadom termodynamiki. Okreslona
liczba obcych atomoéw zawsze wbudowuje si¢ do materiatu, albo w sieci krystalicznej powstaja puste
przestrzenie (wakanse). Musimy jednak znalez¢ sposob na radzenie sobie z tymi wadami. Modelowanie
teoretyczne, w tym analizy termodynamiczne dotyczace defektow w materiatach sa wysoce zalecane i
oczekiwane przez ecksperymentatorow. Niestety iloSciowa, a czasami nawet jakosciowa, zgodnosé
koncentracji defektow przewidywanych w modelach teoretycznych z rzeczywiscie obserwowanymi ilosciami
defektow nadal wymaga poprawy. Powszechnie wiadomo, Zze w eksperymentach obserwuje si¢ silng zaleznos¢
koncentracji defektow punktowych od orientacji krystalograficznej powierzchni na ktorej prowadzony jest
wzrost. Natomiast wigkszo$¢ modeli teoretycznych bazuje na réwnowagowym modelu objetosciowym.
Pionierski aspekt naszego projektu bedzie polegat na analizie zachowania wybranych defektow punktowych
w nanometrycznych obszarach najblizszych powierzchni. W tym obszarze nastgpuje ztamanie Symetrii
translacyjnej sieci krystalicznej i pojawiajg si¢ silne interakcje migedzy stanami kwantowymi defektow a
stanami powierzchniowymi. To zagadnienie jest z pewnos$cia niewypetniona niszg, ktérg widzimy na polu
badan teoretycznych dotyczacych defektow punktowych w azotkach metali grupy I1l. Procesy zachodzace w
kilku pierwszych warstwach atomowych znajdujacych sie najblizej powierzchni sg zdecydowanie jednym z
kluczowych czynnikow wptywajacych na wbudowywanie domieszek i mechanizm tworzenia wakansow.
Zaplanowane zadania dostarcza informacji, ktore nie sa tatwo dostgpne w typowych eksperymentach wzrostu
materiatlow polprzewodnikowych, np. zwigzek migdzy mikroskopowym stanem powierzchni a mozliwoscia
wprowadzenia obcych atoméw do krysztatu.

Badania bgda prowadzone w oparciu o obliczenia kwantowo-mechaniczne z pierwszych zasad oraz prawa
fizyki statystycznej i termodynamiki. Zaplanowane zadania dostarczg informacji o zjawiskach zachodzacych
na poziomie atomowym. Chcemy wyznaczy¢ profile energetyczne atomow domieszek i wakansow,
poczawszy od powierzchni, a skofniczywszy na objetosci krysztalu. Dodatkowo chcemy wyznaczy¢ zmiang
tych energii w funkcji temperatury w oparciu o0 wyliczone widma oscylacyjne defektow. Wtedy bedziemy
mogli wyznaczy¢ zmiany energii swobodnej Gibbsa kazdego analizowanego uktadu i zbudowac
termodynamiczny model stabilnosci defektéw w warstwie przypowierzchniowych. W ramach projektu
zamierzamy zbada¢ zachowanie si¢ kilku waznych z technologicznego punktu widzenia domieszek: germanu,
magnezu i wegla oraz luk sieciowych. Kontrolowanie tych domieszek ma kluczowe znaczenie dla uzyskania
wysokiej jakosci materialu 0 przewodnictwie typu n (elektronowego), typu p (dziurowego) i materiatu
nieprzewodzacego. Waznym aspektem begda rowniez badania termodynamiki i wlasciwosci elektronowych
azotku galu domieszkowanego atomami pierwiastkow z grupy V: arsenem i fosforem oraz ich ko-
domieszkowania z magnezem. Ten ostatni aspekt rozwaza si¢ w kontekscie poprawienia w GaN
przewodnictwa typu dziurowego. Chcemy zidentyfikowaé zasady wyboru preferowanego potozenia
sieciowego defektow punktowych przy powierzchni, ktore w ogdlnosci moze by¢ inne niz miejsce w glebokiej
objetosci materiatu. Planujemy poréowna¢ wilasciwosci elektroniczne i energie tworzenia tych samych
defektow przy powierzchniach o réznych orientacjach krystalograficznych i w warunkach wzrostu réznymi
metodami epitaksjalnymi.

Jesteémy przekonani, ze badania zaproponowane w tym projekcie beda znakomitym rozszerzeniem
dotychczasowych modeli wbudowywania defektow punktowych. Nasze badania dostarcza danych, ktore
mozna begdzie wykorzysta¢ w zaawansowanych modelach opartych na algorytmach uczenia maszynowego. Po
zintegrowaniu catej tej wiedzy bedzie ja mozna pdzniej z powodzeniem wykorzysta¢ w eksperymentach, albo
do kontrolowania rodzaju i koncentracji defektow punktowych podczas proceséw wzrostu, albo do planowania
coraz bardziej wyrafinowanych procesow wygrzewania po wzroscie.



