Streszczenie pracy doktorskiej pt. “Badania obliczeniowe z zasad
pierwszych krysztatow pétprzewodnikowych o strukturze wurcytu i
blendy cynkowej do zastosowan w optoelektronice”

Celem niniejszej pracy doktorskiej byto zbadanie r6znych politypdéw potprzewodnikdw
grupy IV i lll-V za pomocga numerycznego modelowania teoretycznego. W tym celu
zastosowano szeroki wachlarz technik obliczeniowych bazujac na teorii funkcjonatu
gestosci. Wyniki zostaly przeanalizowane oraz poréwnane z aktualnym stanem wiedzy.
Szerokie spektrum badanych materiatdw i wtasciwosci pozwolito na przedyskutowaniu
najwazniejszych trendéw chemicznych.

Pierwszy rozdziat stanowi opis metody badawczej. Z podstawowego hamiltonianu
wielociatowego wyprowadzono metode DFT, przedstawiono twierdzenie Hohenberga-
Kohna i rownania Kohna-Shama. Nastepnie omowiono najwazniejsze przyblizenia
stosowane w DFT. W koncu krotko opisano model \kp stosowany w tej pracy oraz badang
grupe materiatowa.

W drugim rozdziale zbadano wiasciwosci potprzewodnikéw IV w  strukturze
krystalograficznej blendy cynkowej oraz wurcytu. Na poczatku wyznaczono wiasciwosci
fizyczne takie jak parametry geometryczne, energie formacji, state elastyczne oraz
piezoelektryczne. Przeprowadzono obszerng dyskusje wiasciwosci elektronowych czyli
struktur pasmowych, przerw wzbronionych, rozszczepien pasm czy wzglednego potozenia
pasm. Opisano takze wplyw naprezen na strukture pasmowa.

W trzecim rozdziale przeprowadzono kompleksowe badanie czterech faz
krystalograficznych potprzewodnikdéw grupy IV oraz ich zwigzkéw binarnych. Wyznaczono
rownowagowe geometrie oraz wspotczynniki sprezystosci objetosciowej, uzyto wczesniej
zaproponowanego modelu do opisu stabilnoSci r6znych politypow. Rowniez tutaj duzy
nacisk zostat potozony na analize wtasciwosci elektronowych, z uwzglednieniem przerw
wzbronionych. Przeprowadzono przeglad materiatdw pod wzgledem ich potencjalnego
zastosowanie w optoelektronice, uwzgledniajac aktualny stan wiedzy w tym zakresie.

W ostatnim rozdziale zbadano wptyw mieszania azotku galu z ré6znymi atomami z grupy I
i V na strukture elektronowg. W tym celu uzyto metody superkomorkowej potgczonej z
specjalnymi strukturami quasilosowymi oraz metodg odwijania struktury pasmowej.
Analiza pokazata, ze zastepowanie azotu innymi atomami grupy V wprowadza w przerwie
nowe stany, co dla przypadku mieszania z arsenem zostalo potwierdzone
eksperymentalnie. Z drugiej strony zastepowanie galu przez glin i aluminium nie
wprowadza zadnych nowych stanéw, zmienia jedynie przerwe wzbroniong. Efekt zostat
wyttumaczony poprzez dystorsje geometrii struktury GaN przez atomy grupy V. Jako
powdd wskazano roznice w wielkosciach atomow oraz elektroujemnosciach.



