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Recenzja pracy doktorskiej mgra inz. Norberta Janika pt
Electronic structure engineering of group IV crystals for optoelectronic application — first
principles study

Rozprawa mgra inz. Norberta Janika pt Electronic structure engineering of group IV
crystals for optoelectronic application — first principles study po$wigcona jest wyznaczeniu zmian
struktury elektronowej krysztaléw elementarnych pétprzewodnikow z grupy IV za pomoca obliczen z
pierwszych zasad. W rozprawie zastosowano cztery metody modyfikacji struktury pasmowej: (i)
wprowadzenie odksztalcen, (i) wprowadzenie krysztaldéw o sktadach mieszanych chemicznie, (iii)
zmiana struktury krystalicznej, oraz (iv) kwantowa lokalizacja .

Praca doktorska mgr inz. Janika sklada si¢ z 6 rozdzialéw glownych, poprzedzonych
abstraktem, lista rysunkow oraz lista tabel. Po rozdziatach gtéwnych jest zamieszczona bibliografia,
zawierajaca 101 pozycji oraz dodatek zawierajacy wyprowadzenia, lista skrotéw, lista symboli oraz lista
URL (uniform resource locators) tzn. adresow internetowych .

Pierwszy rozdziat ,Introduction” zawiera krotkie wprowadzenie do pracy. W szczegdlnosci
uzasadnia wybér tematu wskazujac ze potprzewodniki grup IV, a w zasadzie krzem sg obecnie podstawa
technologii informatycznych niezbgdnych dla funkcjonowania wspolczesnych spoteczenstw. Przyrzady
oparte na krzemie stosowane sg gtoéwnie w charakterze urzadzen elektronicznych. Autor podkresla ze
zastosowanie w przyrzadoéw opartych na krzemie w optoelektronice nie jest optymalne ze wzgledu na
skogna przerwe energetyczna, jednak istniejg mozliwosci stosowania rozwigzan zintegrowanych, w
ktorych krzem moze by¢ uzyty. Obecny rozwdj technologii urzadzen azotkowych opartych o podloza
krzemowe potwierdza te zalozenia. W sumie autor zasadnie argumentuje ze uklady pétprzewodnikow

elementarnych sa bardzo wazne i uzasadnione jest zajmowanie si¢ wptywem roznych czynnikoéw na ich
strukture pasmowa.

W kolejnej czesci autor zajmuje si¢ przedstawieniem metod obliczeniowych stosowanych w
rozprawie. Autor wprowadza metode funkcjonatu gestosci omawiajac rownanie Kohna-Shama dla
funkcji jednoelektronowych i wyjasnia jego zwiazek z gestoscia elektronowa. Stwierdza ze r6wnanie to
jest rozwigzywane w sposdb samo-uzgodniony, ale nie wyjasnia dlaczego. Nie omawia réwniez
drugiego podstawowego réwnania ktére stanowi niezb¢dna czgs¢ formalizmu, tzn. rownania Poissona.
Nie dyskutuje rowniez problemu wielkosci przerwy energetycznej, i zwiazanych z tym réznych wersji
formalizmu, co w przypadku omawiania struktury pasmowej jest niezbedne. Nie podaje réwniez
wymaganych testow dla stosowanego formalizmu. W obecnym stanie rozwoju formalizmu ab initio nie
jest konieczne podawanie wszystkich szczegdtéw obliczeniowych, jednak w tym przypadku brakuje
istotnych informacji. Réwniez brak wynikéw testéw obliczen jest istotny. Wprawdzie stosowane kody
obliczeniowe ABINIT oraz VASP sa fatwe w uzyciu i nie wymagaja skomplikowanej parametryzacji,
ale dla porzadku wyniki obliczen testowych powinny by¢ przytoczone.

Kolejny rozdziat jest poswigcony omowieniu wptywu odksztatcen na strukturg pasmowa. Autor
wprowadza formalizm opisu odksztalcen w krysztatach, oraz parametryzacje zmian struktury pasmowej



za pomoca potencjatéw deformacyjnych zdefiniowanych w pracy Van de Walle [89]. Autor przytacza
obliczone warto$ci potencjatéw deformacyjnych Si oraz Ge i wskazuje na ich dobra zgodnos¢ z Ref 89.
Nastepnie omawia zmiang mas efektywnych clektronu dla krysztatéw Si oraz Ge i wskazuje na ich
dobra zgodnosé z danymi literaturowymi, w tymz Refs 9170,. W ostatniej czesci tego rozdziatu wylicza
zmiane ruchliwosci noénikow uzywajac usrednionych czasow zderzen otrzymanych za pomocg metody
Monte Carlo przez innych autorow otrzymujac ruchliwo$é noénikéw dla krzemu i germanu w T = 300
K. Autor omawia wyniki wskazujgc na mozliwe wartosci czasu zderzen dla krzemu 1 germanu.
Podsumowujac rozdziat ten w prawidtowy i wyczerpujacy sposob opisuje wplyw odksztalcen na
strukture pasmowa krzemu i germanu i ocenia Wplyw odksztalcen na dziatanie przyrzadéw
elektronicznych.

Nastepny rozdziat poswiecony jest wlasnosciom krysztatéw mieszanych, w tym S-Ge, Si-Sn,
Ge-Sn. Temat jest trudny, gdyz modelowanie wprost napotyka na szereg trudnodci zaréwno
technicznych jak i podstawowych, dlatego autor omawia szczegdtowo rézne podejécia do rozwiazania
tego problemu. Stwierdza ze najlepsze podejscie to obliczenia ab initio duzej komorki pozwalajace]
odtworzy¢ koncentracje skiadnikow w konfiguracjach atomowych. Wymienia tez fakt ze duza
superkomoérka oznacza mata objetos¢ strefy Brillouina. Dodanie uérednien powoduje to ze otrzymane
zaleznosci dyspersyjne sa zaburzone i rozmyte. Nie pisze jednak o najwigkszym problemie jakim jest
pojawianie sie pasm-duch6w, tzn. pasm ktore nie istnieja w rzeczywistosci, ale pojawiaja si¢ na skutek
skladania komérek Brillouina w wieksza. W zasadzie bowiem komoérka Brillouina dla doskonatego
krysztalu mieszanego powinna mie¢ objetos¢ taka jak czysty krysztal po usrednieniu. Aby to uzyskac
powstaje konieczno$¢ sktadania duzej liczby matych komérek co powoduje ogromne komplikacje tak
ze uzyskanie wyniku z wigkszej liczby komorek niz dwie w kazdym kierunku daje prawdopodobienstwo
uzyskania btednego wyniku bliskie jednosci. Autor wspomina réwniez o metodzie k-p, stwierdzajac ze
metoda ta potrzebuje wkiadu w postaci wartosci elementow macierzowych otrzymywanych z innych
metod i nie daje zadowalajacych wynikow. Inne istniejace metody to metoda krysztatu wirtualnego
(VCA), metoda koherentnego potencjatu (CPA) oraz metoda alchemii komputerowej (CA). Metoda
wirtualnego krysztatu jest zbyt prosta aby odtworzy¢ pozadane wiasnosci struktury pasmowej. Metoda
koherentnego potencjatu uzywa funkcji Greena wiec jest nicuzyteczna w tej pracy. Pozostaje metoda
alchemii komputerowej, zaimplementowana w kodzie ABIN IT. Pomimo jej zagadkowej nazwy, metoda
jest stosunkowo prosta, polega na zmieszaniu pseudopotencjatléw od réznych atoméw przy uzyciu
parametru mieszania, oraz zmianie operatorow rzutowania. Autor wykonal obliczenia wybierajac
parametr mieszania dla uktadu Ge-Sn. Poréwnanie struktury pasmowej z wynikami dla superkomorki
wykazalo dobra zgodno§¢ otrzymanych pasm dla zakresu dostepnego dla superkomoérek. Otrzymano
réwniez mase efektywna elektronowg dla tego ukiadu w dobrej zgodnosci z zaleznoscia oparta o
przyblizenie paraboliczne (bowing parameter).

Kolejne wyniki omawiane w nastepnym rozdziale zostaly otrzymane dla innych struktur
krystalicznych. Wsrod nich sg struktury wurcytowe, o symetrii heksagonalnej. Autor definiuje
potencjaty deformacyjne dla struktur wurcytowych oraz wylicza ich wartoéci dla krysztatéw C, Si, Ge
oraz Sn. Oblicza réwniez wartoéci potencjalow deformacyjnych, okreslajac wiasnosci elastyczne
krysztatldw potprzewodnikéw grupy IV w strukturze wurcytu. Jest to istotne osiggniecie, istnieje
bowiem mozliwo$é otrzymywania takich struktur przy wzrocie cienkich warstw na podiozach o sieci
heksagonalnej.

W ostatnim gléwnym rozdziale omawiane sa uktady o lokalizacji przestrzennej, w tym stopy
cyfrowe. W tym przypadku mieszane sktady otrzymuje sie zachowujac przestrzenne uporzadkowanie
atoméw. Przykladem sa uktady warstwowe, w ktérych wystepuja uporzadkowane warstwy atomow.
Powoduje to powstanie szeregu nowych wiasnosci, w tym zwigzanych ze zmieniong periodycznoscia
sieci. Autor wprowadza strefe Brillouina (komorke Wignera-Seitza w sieci odwrotnej) dla ukfadu
warstwowego Ge-Se opartego na podfozach krzemowych. Nastgpnie oblicza zalezno$ci dyspersyjne,
zasadniczo rézne dla réznych kierunkéw, co jest istotne dla anizotropii transportu. Jest to istotny
rezultat, gdyz jest to krok w kierunku opisu wiasnosci uktadow dwuwymiarowych, ktére sa intensywnie
badane w wielu oérodkach. Wydaje si¢ ze tu istnieja mozliwosci otrzymania wielu ciekawych wynikow,
jednak autor mocno ograniczy! swoje rozwazania nad tymi problemami.



Jak wskazywatem powyzej rozprawa doktorska mgr inz. Janika zawiera szereg niedociagniec.
Istotne jest bardzo fragmentaryczne omoéwienie metod badawczych. Innym jest brak informacji o
publikacjach autora rozprawy. W bibliografii sa dwie prace w ktorych mgr inz. Janik jest wspotautorem
[37] i [78]. Jednak spisu prac zwigzanych z rozprawa nie ma co jest istotnym blgedem. Sa tez bledy
jezykowe, drobne ale widoczne, np. List of acromins, (powinno by¢ acronims) ktory powtarza si¢ w
spisie tresci i w tytule rozdziatu.

Wymienione powyzej defekty nie podwazaja ogdlnej oceny naukowej rozprawy, ktdra jest
wysoka. W zwiazku z tym podsumowujac oceng rozprawy stwierdzam, ze w petni spetnia ona wymogi
zwiazane z uzyskaniem stopnia doktora zgodnie z art. 187 ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i
nauce 7z dnia 20 lipca 2018 r. (Dziennik Ustaw z 2021 r. poz. 478). W zwiazku z tym zgodnie z Art. 191
Ustawy wnioskuje do Rady Dyscypliny Naukowej Nauki Fizyczne Politechniki Wroclawskiej o
dopuszczenie mgra inz. Norberta Janika do dalszego postgpowania w celu nadania stopnia doktora w
dziedzinie nauk scistych i przyrodniczych dyscyplina nauki fizyczne.
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