dr inz. Grzegorz Jurczak

Zaktad Informatyki i Nauk Obliczeniowych
Instytut Podstawowych Probleméw Techniki PAN
ResearcherID: V-7296-2018

Scopus Author ID: 6603145013

ORCID: https://orcid.org/0000-0002-6978-8639

Zalacznik nr 3 do wniosku
o przeprowadzenie postepowania habilitacyjnego

Autoreferat

1. Imie i Nazwisko
Grzegorz Jurczak
2. Posiadane dyplomy i stopnie naukowe

2006 - stopnien doktora nauk technicznych w zakresie mechaniki nadany przez
Instytut Podstawowych Probleméw Techniki PAN,
promotor: dr hab. inz. Pawel Dhuzewski
recenzenci: prof. dr hab. inz. Tomasz L.odygowski

dr hab. inz. Ryszard Pecherski

1997 - stopnien magistra nadany przez Wydziat Budowy Maszyn i Lotnictwa
Politechniki Rzeszowskiej (praca magisterska z wyréznieniem)
promotor: prof. dr hab. inz Henryk Kopecki

3. Informacje o dotychczasowym zatrudnieniu w jednostkach naukowych

2015- - specjalista w Zakladzie Nauk Komputerowych Instytutu Podstawowych
(obecnie Zak}ad Informatyki i Nauk Obliczeniowych)

2007-2015 - adiunkt w Zakladzie Nauk Komputerowych Instytutu Podstawowych
Probleméw Techniki PAN

2006-2007 - postdoc na Uniwersytecie Paul Cezanne w Marsylii

2003-2006 - asystent w Zaktadzie Nauk Komputerowych Instytutu Podstawowych
Problemoéw Techniki PAN

1999-2003 - studia doktoranckie w Instytucie Podstawowych Probleméw Techniki PAN

1996-1997 - asystent w Zaktadzie Mechaniki Technicznej Wydziatu Budowy Maszyn
i Lotnictwa Politechniki Rzeszowskiej

4. Wskazanie osiggniecia* wynikajacego z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003r. o stopniach
naukowych i tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2016 r. poz.
882 ze zm. w Dz. U. z 2016 1. poz. 1311.):

a) tytut osiggniecia naukowego:

Kontynualne modelowanie pél sprzezonych w heterostukturach piezoelektrycznych



b) Publikacje lub inne prace wchodzace w sktad osiggniecia naukowego:

1. Jurczak G., Variation of second-order piezoelectric coefficients with respect to a finite
strain measure, Acta Crystallographica Section A FOUNDATIONS AND ADVANCES
(2018) A74, pp.518-523, DOI: 10.1107/52053273318008628, IF 7.930;

2. Jurczak G., Dluzewski P., Finite element modelling of threading dislocation effect on po-
lar GaN/AIN quantum dot, PHYSICA E-LOW-DIMENSIONAL SYSTEMS & NANO-
STRUCTURES (2018) 95, pp.11-15, DOI: 10.1016/j.physe.2017.08.018, IF 2.399;

3. Jurczak G., Dluzewski P., Finite element modelling of nonlinear piezoelectricity in
wurtzite GaN/AIN quantum dots, COMPUTATIONAL MATERIALS SCIENCE (2016)
111, pp.197-202, DOI: 10.1016/j.commatsci.2015.09.024, IF 2.292;

4. Jurczak G., Young T.D., Finite element modelling of semi and nonpolar GaN/AIN
quantum dots, APPLIED SURFACE SCIENCE (2012) 260, pp.59-64, DOI:
10.1016/j.apsusc.2012.04.005, IF 2.112;

5. Young T.D., Jurczak G., Lotsari A., Dimitrakopulos G.P., Komninou Ph., Dluzewski P.,
A study of the piezoelectric properties of semipolar (11-22) GaN/AIN quantum dots,
PHYSICA STATUS SOLIDI B - BASIC SOLID STATE PHYSICS (2015) 252(10),
pp-2296-2303, DOI: 10.1002/pssb.201552156, IF 1.522;

c) omowienie celu naukowego/artystycznego ww. pracy/prac i osiggnietych wynikow wraz z
omowieniem ich ewentualnego wykorzystania.

Intensywny rozwoj technologiczny obserwowany w ostatnich dekadach w przemysle elek-
tronicznym wraz z postepujacq miniaturyzacjq urzadzen poiprzewodnikowych skutkuje wzmozo-
nym zainteresowaniem badaniami heterostruktur polprzewodnikowych na poziomie nanoskali.
Jednakze, w trakcie postepujacej miniaturyzacji urzadzen elektronicznych natrafiono na wiele
problemow technologicznych wynikajacych z malejacych rozmiaréw heterostruktur. Ze wzgledu na
rosngce w szybkim tempie koszty wytwarzania jak i badan eksperymentalnych takich struktur,
coraz wazniejsza role w procesie poznawczym odgrywaja symulacje komputerowe. Trend taki
obserwowany jest rOwniez w dziedzinie mechaniki. Symulacje komputerowe pozwalaja wyjasnic i
przewidziec takie a nie inne zachowanie sie materiatow w skali nano, przy czym koszt takich badan
jest znaczaco nizszy w porownaniu z badaniami eksperymentalnymi. Pozwalajg one szybciej i
nizszym kosztem oceni¢ przydatnos$¢ catego wachlarza mozliwych rozwiazan i do dalszych badan
uwzgledniajacych kosztowne eksperymenty zakwalifikowac¢ jedynie kilka najbardziej obiecujacych.
Oczywiscie, badania eksperymentalne petnia kluczowa role w badaniach naukowych a weryfikacja
teorii opisujacych zjawiska fizyczne za ich pomoca jest nieodzowna. Jednakze symulacje
komputerowe staja sie nieodlacznym i logicznym uzupelnieniem badan eksperymentalnych.
Dlatego tez, w celu adekwatnego odwzorowania fizycznych wiasciwosci nanometrowych
heterostruktur krystalicznych podczas modelowania, konieczne jest opracowanie nowych lub
modyfikacja juz istniejacych modeli matematycznych ich zachowania. Nie inaczej jest w przypadku
zjawiska piezoelektrycznego odkrytego pod koniec XIX wieku, a praktycznie zastosowanego po raz
pierwszy kilkadziesiat lat pozniej, np. w pierwszych sonarach czy przetwornikach dzwiekowych.
Obecnie, materialy piezoelektryczne maja mnéstwo zastosowan zarowno w przypadku przemyshu
jak réwniez domu. W przypadku badan naukowych, wiele eksperymentalnych technik badawczych



wykorzystuje efekt sprzezenia piezoelektrycznego, np. skaningowa mikroskopia tunelowa (ang.
STM), czy mikroskopia sit atomowych (ang. AFM). W ostatnich latach glowny nurt badan nad
polprzewodnikami piezoelektrycznymi skupiony byl na wykorzystaniu ich w optoelektronice,
fotowoltaice, elektronice duzych mocy czy mikroelektromechanice (ang. MEMS). Osobnym, lecz
nie mniej waznym trendem jest postepujaca miniaturyzacja oraz wigzaca sie z nia poprawa
sprawnosci urzadzen optoelektronicznych.

Glownym celem serii publikacji [1-5] stanowiacych osiggniecie naukowe autora bylo twor-
cze zastosowanie i rozwiniecie metod mechaniki kontinuum uzytych wraz z metodami numerycz-
nymi do modelowania sprzezonych pél mechanicznych i elektrycznych w nanometrowych hetero-
strukturach potprzewodnikowych. W pracach [4,5] analizowano w pehli sprzezone zagadnienie
brzegowe piezoelektrycznosci dla r6znych morfologii kropek kwantowych GaN/AIN. Morfologia
kropek kwantowych zmienia sie wraz ze zmiang orientacji krystalograficznej tychze heterostruktur
poiprzewodnikowych i modyfikuje wartosci i rozklady sprezysto-elektrycznych pol sprzezonych.
W pracach tych analizowano przyczyny znaczaco lepszych parametrow optoelektronicznych
struktur semipolarnych oraz niepolarnych w poréwnaniu ze strukturami polarnymi. Wptyw nielinio-
wosci sprezystej i piezoelektrycznej na pola sprzezone w heterostrukturach kwantowych GaN/AIN
by} przedmiotem analizy w pracy [3]. Oszacowano wptyw powyzszych nieliniowo$ci na zmiany
wartosci szczytowych i rozkladow przestrzennych pol sprzezonych w kropkach kwanto-wych o
réznej morfologii i orientacji krystalograficznej. W pracy [2] przedstawiono analize oddzialywania
prostoliniowej dyslokacji typu threading z izolowang kropka kwantowa GalN zanurzong w matrycy
AIN. Wzajemne sprzezenie elektromechaniczne w ukladzie kropka-dyslokacja zalezy od charakteru
dyslokacji i ma znaczaco rézny wpltyw na wiasciwosci optoelektroniczne heterostruktury. W pracy
[1] przedstawiono rozwazania teoretyczne dotyczace nieliniowego modelu piezoelektrycznego
sformutowanego w oparciu o aparat matematyczny skonczonych deformacji i opisano zmienno$¢
statych piezoelektrycznych drugiego rzedu w przypadku zmiany miary odksztalcenia. Wypro-
wadzono ogélne i szczegdtowe formuty przeliczajace stale piezoelektryczne w zalezno$ci od miary
odksztalcenia.

Szersze omowienie przeprowadzonych badan i zastosowanych metod badawczych przed-
stawiono ponize;j.

Whplvyw morfologii na wbudowane w kropki kwantowe GalN/AIN piezoelektryczne pola sprzezone

Klasyczne urzadzenia optoelektroniczne oparte na krysztatach potprzewodnikowych Si czy
typu III-V (np. GaAs, CdTe) maja wiele ograniczen. Wsrdd nich najwazniejszym wydaje sie by¢
ograniczenie wynikajace z szerokosci pasma zabronionego, ktére bezposrednio wigze sie z diu-
goscia fali Swietlnej mozliwej do uzyskania w przypadku rekombinacji promienistej noSnikéw w
heterostrukturach kwantowych. W nowoczesnych urzadzeniach magazynujacych dane, kolorowych
wyswietlaczach czy energooszczednych Zrodlach Swiatta (ang. solid state lighting SSL) wymagane
jest Swiatlo z zakresu koloru niebieskiego - UV. Nie bez znaczenia jest rowniez odpornos¢ na
wysokie temperatury oraz agresywnosSC¢ srodowiska pracy. Wszystkie wymienione wymagania
spetniajg potprzewodniki typu III-N, czyli krysztaly GaN, AIN, InN oraz ich podwojne i potrojne
roztwory state. Krysztaly te, z regulowana w szerokim zakresie przerwa energetyczng w granicach
od 0.78eV az do 6.25eV, sg obiecujacymi potprzewodnikami do budowy urzadzen optoelektro-
nicznych pracujacych w zakresie fali niebieskiej i nadfioletu. Pierwsze urzadzenia optoelek-
troniczne zbudowane na heterostrukturach poétprzewodnikowych typu III-N wykorzystywaty
zjawisko rekombinacji promienistej w studniach kwantowych GaN/AIN. W przypadku azotkéw
ograniczenia technologiczne powoduja, ze wyhodowane heterostruktury zawieraja bardzo duza
liczbe defektow struktury krystalicznej, przewaznie dyslokacji. Jednakze, w przypadku studni
kwantowych duza czes¢ rekombinacji par elektron-dziura zachodzi w rdzeniu dyslokacji i ma



charakter niepromienisty. Wprowadzenie ukladu samo-organizujacych sie kropek kwantowych
GaN/AIN zamiast studni kwantowych w duzej mierze eliminuje problem lokalizacji no$nikow
wokot linii dyslokacji, gdyz kropka kwantowa sama w sobie stanowi pulapke dla nos$nikéw i
preferowana rekombinacja zachodzi w obszarze kropki i ma charakter promienisty. Z drugiej jednak
strony, podobnie jak w przypadku studni kwantowych, w zwiazku z orientacjq krystalograficzng i
morfologig kropek kwantowych, hodowanych gltéwnie na kierunku polarnym (orientacja [0001]),
wystepuja w ich obszarze silne pola elektryczne powodujace przesuniecie ku czerwieni
generowanego promieniowania, co ma negatywny wplyw na osiagi urzqdzen optoelektronicznych.
W literaturze efekt ten opisany jest jako kwantowy efekt Starka (ang. quantum confined Stark effect
QCSE; Miller et al. (1984) Phys. Rev. Lett. 53). Silne pole elektryczne, o natezeniu nawet
10 MV/cm, powstaje w wyniku addytywnego dzialania polaryzacji piezoelektrycznej i spontani-
cznej, ktore to sg zjawiskami charakterystycznymi dla potprzewodnikéw o heksagonalnej symetrii
krystalicznej. Jednym ze sposobow ograniczenia natezenia pola elektrycznego wbudowanego w
polarne kropki kwantowe byto wykorzystanie kropek hodowanych na kierunkach odmiennych od
polarnego, tj. orientacjach semipolarnych oraz niepolarnych. Zmiana orientacji krystalograficznej
kropek, oprocz obietnicy redukcji natezenia pola elektrycznego gtéwnie poprzez zmiane orientacji
polaryzacji spontanicznej, pocigga za soba réwniez zmiane morfologii kropek (z szesciokatnych
Scietych piramid na Sciete piramidy o podstawie kwadratowej, prostokatnej lub trapezoidalnej),
wplywajacej na wilasciwosci heterostruktur. Dlatego tez, do$¢ intensywnie badano morfologie i
zwigzane z nig wlasciwosci fizyczne semipolarnych oraz niepolarnych heterostruktur
polprzewodnikowych. Artykuly [4,5] obejmujq tematyke badan semipolarnych i niepolarnych
kropek kwantowych GaN/AIN o wybranych morfologiach. Glownym celem tych prac jest
wyjasnienie fizycznych mechanizméw stojacych za nizsza niz w kropkach polarnych
intensywnoscia natezenia pola elektrycznego wbudowanego w semipolarng i niepolarng kropke
kwantowa. We wzmiankowanych pracach analizie poddano kropki kwantowe o orientacjach (11-22)
oraz (11-20). W celu analizy zjawiska zaproponowano podejscie obejmuje modelowanie
kontynualne wraz z metoda elementow skonczonych (MES). Poniewaz glownym zrodlem
deformacji we wzmiankowanych heterostrukturach jest niedopasowanie sieciowe pomiedzy
elementami heterostruktury, ktore wynosi 2.47-4.07% (w zaleznosci od orientacji krystalogra-
ficznej), dlatego przyjeto formalizm matych deformacji jako wystarczajacy do opisu kinematyki
opisywanej heterostruktury.

W artykule [4] analizie poddano semipolarng kropke kwantowa hodowana na ptaszczyznie
(11-22) o podstawie prostokatnej oraz kropke niepolarng hodowana na plaszczyznie (11-20) o
podstawie trapezoidalnej. Ich wymiary odpowiadaty opisanym w literaturze typowym kropkom
kwantowym na wskazanych orientacjach. Do analizy przyjeto model izolowanej kropki GaN
otoczonej barierg z krysztalu AIN, ktorej rozmiary byly kilka razy wieksze od rozmiarow samej
kropki. Stosunek objetosci kropki do bariery (ok. 1:1000) zapewnial odpowiedniq izolacje kropki
od wplywu warunkow brzegowych na jej relaksacje sprezysta i wbudowane pola elektryczne. W
oparciu o zaimplementowane wczesniej w pakiecie metody elementéow skonczonych FEAP (R.
Taylor (2003) Finite Element Analysis Program) wlasne modele anizotropowego krysztah,
oprogramowano model krysztalu piezoelektrycznego i dolaczono do pakietu jako user element.
Zaproponowany model materialu piezoelektrycznego uwzglednia anizotropie wiasciwosci
fizycznych krysztalu oraz polaryzacje spontaniczng (poprzez dodatkowy czlon w réwnaniach
konstytutywnych). Zastosowana w modelu addytywna dekompozycja odksztalcen sieci
krystalicznej (ang. lattice strain) na czeS¢ sprezystg i chemiczng pozwala uwzgledni¢ niedopaso-
wanie sieciowe sktadowych heterostruktury. Kropka i bariera zostaly zdyskretyzowane elementami
typu solid 3D8 w pelni odtwarzajac geometrie heterostruktury i jej orientacje krystalograficzng. Ze
wzgledu na raportowany w literaturze brak dyfuzji na interfejsie GaN/AIN przyjeto jego prosty -
skokowy model. Na brzegu analizowanej probki zalozono zerowe kinematyczne warunki brzegowe
dla przemieszczen oraz potencjatu. Parametry materialowe modelu piezoelektrycznego przyjeto w



oparciu o dane literaturowe (Vurgaftman & Meyer (2003) J. Appl. Phys. 94). Tak zdefiniowane
zagadnienie brzegowe piezoelektrycznosci rozwigzano metoda elementéw skonczonych przy
wykorzystaniu solvera bezposredniego korzystajacego z rozktadu Choleskiego. Na bazie wynikow
numerycznych okreslony zostal schemat relaksacji sprezystej kropki oraz zalezno$¢ polaryzacji
piezoelektrycznej i spontanicznej od orientacji krystalograficznej. Oszacowano roznice wynikajace
ze zmiany geometrii i orientacji krystalograficznej kropki. W efekcie analizy osiagnieto nastepujace
wyniki:

® 0golny schemat relaksacji sprezystej kropki kwantowej jest podobny dla wszystkich kropek
kwantowych, bez wzgledu na orientacje i geometrie; sprowadza sie on do ograniczonej
relaksacji w ptaszczyznie wzrostu kropki oraz pelnej relaksacji na kierunku wzrostu,

e w plaszczyznie wzrostu odksztalcenia sieciowe sg niemal zerowe a odksztatcenia sprezyste
odpowiadajq niedopasowaniu sieciowemu,

¢ na kierunku wzrostu kropki odksztatcenia sieciowe maja w przyblizeniu wartos¢ niedopaso-
wania a odksztalcenia sprezyste sa rowne zero,

¢ potencjat elektrostatyczny bedacy superpozycja polaryzacji piezoelektrycznej i spontanicz-
nej zalezy od deformacji heterostruktury oraz orientacji krystalograficznej kropki,

e skladowa piezoelektryczna potencjatu zalezy od wysokosci kropki kwantowej oraz w ogra-
niczonym stopniu od orientacji krystalograficznej kropki,

e skladowa spontaniczna potencjatu zalezy od wzajemnej orientacji osi jej dziatania [0001]
wzgledem Scian kropki,

e w przypadku kropek polarnych obie sktadowe polaryzacji sumujg sie a wynikowy potencjat
elektrostatyczny generuje wysokie natezenie pola elektrycznego,

¢ w heterostrukturach semipolarnych (11-22) pola polaryzacji piezoelektrycznej i spontanicz-
nej sa wzgledem siebie obrocone, a wynikowy potencjat elektrostatyczny ma zdecydowanie
nizsze wartosci szczytowe,

e w kropkach niepolarnych (11-20) polaryzacje piezoelektryczna i spontaniczna znosza sie
(skutek specyficznej orientacji osi kropki i sieci krystalograficznej) a wynikowy potencjat
elektrostatyczny ma niewielkie wartoSci szczytowe (réznica pomiedzy warto$ciami
szczytowymi wynosi 0.58V, w kropce semipolarnej 1.43V, referencyjna kropka polarna
1.64V),

¢ maksymalne natezenie pola elektrycznego w heterostrukturze semipolarnej (11-22) wynosi
3.4 MV/cm w poréwnaniu do 1.6 MV/cm dla kropki niepolarnej (dla referencyjnej kropki
polarnej 7.2 MV/cm),

e szacunkowa analiza struktury pasmowej heterostruktur wskazuje na znaczace roznice w
przewidywanej energii rekombinacji no$nikéw; przyblizony model pasmowy z potencjatem
elektrostatycznym przewiduje 12% i 5% redukcje energii pasmowej dla struktur odpowied-
nio semipolarnej i niepolarnej (dla kropki polarnej redukcja wynosi 45%).

W pracy [5] dokonano analizy porownawczej réznych typow kropek kwantowych GaN/AIN
obserwowanych w semipolarnych (11-22) warstwach epitaksjalnych. Okazuje sie, ze oprocz kropek
kwantowych typowych dla tej orientacji krystalograficznej (jedna z analizowanych kropek w pracy
[4]) wystepuja niezamierzone typy kropek kwantowych o odmiennej orientacji i geometrii. Wydaje
sie, ze warunki wzrostu podczas hodowli sa na tyle korzystne dla samoorganizacji sie kropek
kwantowych, ze oprocz typowych kropek o podstawie kwadratowej, prostokatnej czy trapezowej
obecnych w plaszczyZnie wzrostu struktury (11-22), mozna réwniez zaobserwowac kropki na
plaszczyznie (10-11). Kropki te maja wyraznie wydluzony, wrzecionowaty ksztalt z przekatnymi
podstawy na kierunkach [-12-10] oraz [-1012]. Celem wyznaczenia rozkladow piezoelektrycznych
pol sprzezonych w kropkach kwantowych GaN/AIN o takiej morfologii i poréwnanie ich z
typowymi semipolarnymi kropkami kwantowymi (11-22) wykonano numeryczng analize porow-



nawczg trzech nastepujaco zdefiniowanych kropek w postaci Scietych piramid: kropki o podstawie
prostokatnej, kropki trapezowej (obie (11-22)) oraz kropki romboidalnej w ptaszczyznie (10-11).
Przyjeto reprezentatywne dla danej orientacji krystalograficznej rozmiary kropek, a jako ze
obliczenia dotycza izolowanej kropki do jej wymiarow dostosowano rozmiary bariery AIN. Na
brzegu probki przyjeto zerowe kinematyczne warunki brzegowe dla przemieszczen i dla potencjatu
elektrostatycznego. Podobnie jak w przypadku pracy [4], jako model materiatu przyjeto liniowy
model materialu piezoelektrycznego z polaryzacja spontaniczng i addytywna dekompozycja
odksztatcen sprezystych i chemicznych. Geometrie kropki opisano elementami skonczonych 3D8
typu solid, a nastepnie tak sformulowane zagadnienie brzegowe piezoelektrycznosci rozwigzano
numerycznie metoda elementow skonczonych przy pomocy pakietu obliczeniowego FEAP z
piezoelektrycznym elementem uzytkownika. W efekcie analizy osiagnieto nastepujace wyniki:
e dla romboidalnej kropki na plaszczyznie (10-11), obserwowana jest wyrazna asymetria
pomiedzy lateralnymi odksztalceniami € i €,y (wynika z geometrii kropki),
¢ odmienna orientacja krystalograficzna kropki romboidalnej (10-11) powoduje znaczace
zmiany w rozkladzie przestrzennym potencjatu (znaczaca redukcja skladowej polaryzacji
spontanicznej); roznica wartosci szczytowych potencjalu wynosi 1.76V (w poréwnaniu do
2.09V i 2.88V dla kropek (11-22)),
e oszacowanie energii rekombinacji kropki kwantowej sugeruje najwyzsze wartosci dla
kropki romboidalnej,

W pracach [4,5] obejmujacych zagadnienia brzegowe liniowej piezoelektryczno$ci dla péiprze-
wodnikowych heterostruktur kwantowych GalN/AIN analizowano rozklady i wartosci szczytowe
piezoelektrycznych pél sprzezonych. W tym celu sformulowano i rozwigzano numerycznie
zagadnienie brzegowe. W przeciwienstwie do innych badan kropek kwantowych publikowanych w
literaturze analizowane w pracach [4,5] zagadnienie obejmuje pelne sprzezenie piezoelektryczne z
polaryzacja spontaniczng a takze pelng anizotropie wiasciwosci sprezystych, elektrycznych i piezo-
elektrycznych. Wykorzystanie metody elementéw skonczonych pozwala w pelni odwzorowac
geometrie kropki i jej orientacje krystalograficzng. W przypadku wielu publikowanych w literaturze
badan dotyczacych heterostruktur piezoelektrycznych powszechnym bylo stosowanie uproszczo-
nego podejscia do zagadnienia poprzez ograniczenie sie do zagadnienia tzw. semi-sprzezonego
(sprzezenie jednokierunkowe mechaniczno-elektryczne), czy tez zalozenia dotyczace ograniczenia
relaksacji sprezystej kropki w otaczajacej barierze. Innym powszechnym zabiegiem upraszczajacym
zagadnienie bylo stosowane zalozenie izotropii sprezystej i piezoelektrycznej krysztalu. W wielu
przypadkach wprowadzone uproszczenia pozwalaly na rozwigzanie zagadnienia w sposob anali-
tyczny, lecz uzyskane w ten sposob rozwigzania nawet dla prostej morfologii kropki dalekie sgq od
rzeczywistosci. W stosunku do istniejacych prac teoretycznych, zaproponowane przeze mnie
podejscie obejmujace w pelni sprzezonag anizotropowq piezoelektryczno$¢ z geometria kropki
odwzorowana poprzez elementy skonczone pozwala uwzglednic:
¢ dowolng geometrie kropki kwantowej opisana za pomoca elementéw skonczonych,
® anizotropie wlasciwosci sprezystych i piezoelektrycznych krysztalow typu III-N o symetrii
heksagonalnej,
¢ relaksacje sprezysta bedaca efektem niedopasowania sieciowego kropki zgodnie z jej orien-
tacjq krystalograficzna,
e polaryzacje spontaniczng uwzgledniajaca orientacje ptaszczyzn Scian kropki wzgledem osi
[0001].
Oba artykuly powstaly w ramach grantu NCN N N519 647640 (Modelowanie naprezen i pol
sprzezonych w poiprzewodnikach) i stanowia logiczng kontynuacje wczesniejszych publikacji
autora w temacie modelowania piezoelektrycznych heterostruktur potprzewodnikowych. Koncepcja
artykutu [4], implementacja modelu teoretycznego, obliczenia numeryczne oraz wieksza czesSc¢



analizy wynikow i prac edycyjnych nad manuskryptem jest mojego autorstwa. Artykut [5] powstat
jako efekt wspotpracy pomiedzy IPPT PAN a Uniwersytetem Arystotelesa w Salonikach datujqcej
sie od czasu projektu europejskiego PARSEM. Bylem autorem wstepnej koncepcji artykutu oraz
obliczen numerycznych. W trakcie prac nad manuskryptem, we wspolpracy z dr. Toby Youngiem
(IPPT PAN), praca z czysto teoretycznej ewoluowata do obecnej formy obejmujacej rowniez bada-
nia eksperymentalne przeprowadzone przez prof. Komninou, prof. Dimitrakopulosa i dr Lotsari
(Uniwersytet Arystotelesa, Grecja). W tym przypadku bylem wspdtautorem interpretacji wynikow
oraz uczestniczytem w pracach edycyjnych nad manuskryptem tego artykuhu.

Analiza nieliniowosci zjawiska piezoelektrycznego

Odstepstwo od liniowego charakteru zjawiska piezoelektrycznego, w szczegélnych przypad-
kach obcigzenia, jak np. duze deformacje, wysokie natezenie pola elektrycznego moze powodowac
odmienne od zalozonego (liniowego) zachowanie sie heterostruktur poiprzewodnikowych. Dla
heterostruktur azotkowych typu III-N nie brakuje w literaturze doniesien eksperymentalnych
opisujacych nieliniowa odpowiedZ materiatu, jak i badan teoretycznych potwierdzajacych nie-
liniowe wiasciwosci azotkow oraz wyznaczajacych wartosci staltych piezoelektrycznych drugiego
rzedu. Oprécz tego, dos¢ popularne w literaturze jest podejScie opisujace nieliniowo$¢ efektu
piezoelektrycznego w formie poprawek w funkcji ciSnienia. Pomimo, Ze niepoprawne z punktu
widzenia teorii rownan konstytutywnych, podejscie takie sprawdza sie w przyblizonych oblicze-
niach zjawiska piezoelektrycznego. Dodatkowo, model taki latwo podlega eksperymentalnej
weryfikacji, np. poprzez pomiary heterostruktury obcigzonej w kowadle diamentowym. Z punktu
widzenia termodynamiki i teorii rownan konstytutywnych, stale piezoelektryczne wyzszego rzedu
sq trzecig i kolejnymi pochodnymi odpowiedniego potencjatu termodynamicznego po odksztatceniu
i natezeniu pola elektrycznego. Analiza teoretycznych wartosci termodynamicznie poprawnych
stalych piezoelektrycznych wyzszego rzedu dla pélprzewodnikowych krysztalow typu III-N o
symetrii heksagonalnej jest na chwile obecna jeszcze do$¢ problematyczna, gléwnie ze wzgledu na
problemy aplikacyjne teorii funkcjonatu gestosci (ang. DFT) do wyznaczenia energii heterostruk-
tury i jej pochodnych. Dlatego, czes¢ doniesien literaturowych stanowia fragmentaryczne dane, nie
obejmujace pelnego zestawu statych piezoelektrycznych. Jedng ze stosunkowo nowych prac pre-
zentujacych kompletne i termodynamicznie poprawne wartosci statych piezoelektrycznych dru-
giego rzedu” jest praca Prodhomme et al. [Prodhomme et al. (2013) Phys. Rev. B 88]. W pracy [3]
przeanalizowano wplyw nieliniowosci zjawiska sprezystego i piezoelektrycznego na wartosSci i
rozktad pol odksztalcenia/naprezenia oraz potencjalu elektrostatycznego/pola elektrycznego w
réznych typach kropek kwantowych GalN/AIN. W tym celu sformulowano zagadnienie brzegowe
dedykowane nieliniowej piezoelektrycznosci. Rownania konstytutywne uzupeiniono o odpowiednie
cztony nieliniowe, ktérych wprowadzenie wiaze sie z formalizmem matematycznym skonczonych
deformacji. W takim przypadku analiza kinematyki heterostruktury wymaga zastosowania multi-
plikatywnej dekompozycji gradientu deformacji (w tym przypadku na czeSc¢ sprezysta i chemiczng).
Kinematyka probki opisana jest za pomocg lagranzowskich tensorow odksztalcenia (miara Biota) i
natezenia pola. Na bazie opisanych w literaturze badan mikroskopowych HRTEM  struktur
kwantowych GaN/AIN, zalozono typowa morfologie piramidalnych kropek hodowanych na
kierunku polarnym, semipolarnym i niepolarnym. Geometria kropek (polarna - o podstawie
szeSciokata, semipolarna - o podstawie prostokata, oraz niepolarna - o podstawie trapezu) zostata
odwzorowana za pomoca elementéw prostopadtosciennych typu solid 3D. Przyjecie do analizy
izolowanej kropki kwantowej GaN wymaga zalozenia stosunkowo duzych rozmiaréw bariery AIN,

* przez analogie do magnetostrykcji state piezoelektryczne, ze wzgledu na sposéb rézniczkowania energii,
dzieli sie w literaturze na stale elastostrykcji oraz elektrostrykcji.



co daje w efekcie stosunek objetoSci kropki do bariery na poziomie 1:1000. Tak przyjete rozmiary
probki uzasadniajg zastosowanie zerowych kinematycznych warunkéw brzegowych dla przemiesz-
czen i potencjalu elektrostatycznego na powierzchni probki. Zagadnienie brzegowe nieliniowej
piezoelektrycznosci dla izolowanej kropki GaN zanurzonej w barierze AIN rozwigzano za pomoca
metody elementow skonczonych i dedykowanego elementu uzytkownika zaimplementowanego do
pakietu obliczeniowego FEAP. W celu okre$lenia wptywu fizycznej nieliniowosci materiatu
przeprowadzono dwie serie obliczen. Pierwsza seria ze stalymi wyzszego rzedu réwnymi zero a
druga z niezerowymi statymi wyzszego rzedu. Analiza wynikow obliczen wykazala, ze:

e wplyw nieliniowo$ci na wartosci szczytowe i rozklad pola odksztalcen i naprezen jest
pomijalnie maty dla kropek kwantowych GalN/AIN,

e wplyw nieliniowosci na wartosci i rozklad potencjatu elektrostatycznego oraz natezenie
pola elektrycznego sa znaczace jedynie w kropkach hodowanych na kierunkach odmien-
nych od polarnego,

e dla heterostruktur semipolarnych i niepolarnych zmiana potencjatu elektrostatycznego
wywolana nieliniowo$ci fizyczng materialu wynosi okoto 8%, a zmiana natezenia pola
elektrycznego osiaga 13%.

Odksztatcenia sieciowe heterostruktur kwantowych GaN/AIN maja swoje gléwne Zrédto w niedo-
pasowaniu sieciowym, ktore we wzmiankowanych probkach ma wartos¢ od 2.47-4.07%. Odksztal-
cenia takie sa zbyt mate aby ujawni¢ wptyw nieliniowo$ci i zauwazalnie wptyna¢ na otrzymane
wyniki. W przypadku potencjatu elektrostatycznego wptyw nieliniowosci mocno zalezy od orien-
tacji heterostruktury. Dla struktury polarnej addytywne dzialanie polaryzacji piezoelektrycznej i
spontanicznej powoduje, ze zmiana potencjalu piezoelektrycznego wywolana nieliniowoscia, ma
stosunkowo niewielki wpltyw na koncowe wyniki. W heterostrukturach semipolarnych i niepo-
larnych, gdzie polaryzacja piezoelektryczna i spontaniczna czeSciowo lub nawet catkowicie sie
znosza sytuacja jest zgota odmienna. W tym przypadku, zmiany polaryzacji piezoelektrycznej
odnoszone sa do stosunkowo matych wartosci catkowitego potencjalu elektrostatycznego.
Obserwowany wplyw nieliniowosci rzedu 10% dowodzi, Ze nieliniowa piezoelektrycznos¢ moze
ujawnia¢ sie i odgrywac istotng role w przypadku odmiennej morfologi heterostruktury czy tez
skrajnych warunkach pracy/obcigzenia. Dostepne aktualnie w literaturze prace dotyczace nielinio-
wej piezoelektryczno$ci obejmujace swoim zakresem zwykle bardzo ograniczony zakres nielinio-
wosci. Zwykle jest to nieliniowos¢ sprezysta lub piezoelektryczna, traktowane osobno. W obu
przypadkach mamy do czynienia z nieliniowoscia typu fizycznego, bez jakichkolwiek odniesien do
nieliniowosci geometrycznej wynikajacej z formalizmu skonczonych deformacji. Z rzadka wprowa-
dzana jest do analizy skonczona miara odksztalcenia, zwykle jest to odksztalcenie Greena. Biorac
ten fakt pod uwage, tematyka pracy [3], modelowanie numeryczne obejmujace nieliniowe
zagadnienie i przedstawiona dyskusja wynikow numerycznych stanowia istotny krok naprzod w
dziedzinie modelowania nieliniowego heterostruktur piezoelektrycznych. Zaproponowane
podejscie, wedle wiedzy autora stanowi pierwsze tak komplementarne podejscie obliczeniowe do
tematu nieliniowos$ci piezoelektrycznej z uwzglednieniem nieliniowosci geometrycznej i fizycznej.
Nieliniowo$¢ geometryczna ma tu o tyle istotne znaczenie, ze Swiadomos¢ skutkow ktore niesie z
soba przyjecie formalizmu skonczonych deformacji jest bardzo ograniczona. Zaproponowane
podejscie charakteryzuje sie:

¢ wykorzystaniem matematycznego aparatu skonczonych deformacji, wraz z uzyciem lagran-

zowskich tensoréw odksztatcenia i natezenia pola elektrycznego,
¢ sformulowaniem, konsystentnych termodynamicznie, nieliniowych réwnan konstytutyw-
nych dla piezoelektrycznosci,

¢ jednoczesnym uwzglednieniem nieliniowosci sprezystej i piezoelektrycznej (elastostrykcji).
Pomyst na artykul [3] powstal po lekturze pracy Prodhomme et al. na temat nieliniowej
piezoelektryczno$ci. Koncepcja artykulu nastepnie ewoluowala w trakcie dyskusji z prof.
Dhizewskim i dr. Toby Youngiem. Model teoretyczny nieliniowej piezoelektrycznos$ci opracowatem



na podstawie opublikowanych wczesniej we wspdlpracy z prof. Dhuzewskim prac na temat
nieliniowej sprezystosci i piezoelektrycznos$ci. Ostateczna koncepcja artykutu, obliczenia nume-
ryczne, dyskusja wynikéw oraz wiekszos¢ prac edycyjnych nad manuskryptem sa mojego
autorstwa.

Modelowanie piezoelektrycznych pél sprzezonych w ukladzie kropka kwantowa - dyslokacja

Wzajemne oddzialywanie mechaniczne i elektryczne w ukladzie kropka kwantowa i zakot-
wiczona na jej krawedzi dyslokacja (krawedziowa, Srubowa lub mieszana) jest przedmiotem
intensywnych badan teoretycznych i eksperymentalnych. W literaturze mozna znalez¢ analizy, ktore
wyjasniaja wpltyw dyslokacji krawedziowej na proces zarodkowania i wzrostu kropek. W tym
przypadku istotne wydaja sie byC lokalne odksztalcenia sieci krystalicznej wokét rdzenia
dyslokacji, ktéore modyfikuja stalg sieciowq podtoza i ulatwiaja wzrost heterostruktury a pdzniej
odpowiedzialne sa za jej czeSciowa relaksacje sprezysta. Podejscie takie uwzglednia jedynie
oddzialywanie mechaniczne ale wystarcza aby wyjasni¢ niektére aspekty wzajemnego sprzezenia.
Jednakze, dla pelmego zrozumienia zjawiska wydaje sie istotnym aby uwzgledni¢ réwniez
oddzialywanie elektryczne pomiedzy polem elektrycznym wbudowanym w kropke a tadunkiem
elektrycznym zgromadzonym wzdtuz linii dyslokacji. Artykut [2] podejmuje temat oddzialywania
kropka-dyslokacja i analizuje pelne zagadnienie wzajemnego oddzialywania pol sprzezonych
wbudowanych w polarna kropke kwantowa GaN/AIN z polami sprzezonymi woko6t dyslokacji
przebijajacej warstwy heterostruktury. Na podstawie badan eksperymentalnych technika holografii
elektronowej (jedna z technik mikroskopii elektronowej) oszacowano !adunek elektryczny
zwiazany z rdzeniem dyslokacji na 0.3-1.0e/c (elektron na stala sieciowa c). Gestos¢ liniowa
fadunku wzdtuz linii dyslokacyjnej zalezy do rodzaju dyslokacji i jest najmniejsza dla dyslokacji
krawedziowej a najwieksza w przypadku dyslokacji srubowej. Do analizy zagadnienia przyjeto
typowa morfologie polarnej kropki kwantowej (Scieta piramida o podstawie szesciokata) i wektory
Burgersa dyslokacji dla heksagonalnych krysztaltow GaN opisane w literaturze. W celu analizy
zmian w rozkladach i wartoSciach pol sprzezonych wbudowanych w kropke z uwzglednieniem
dodatkowego oddziatywania elektrycznego dyslokacji przeprowadzono serie obliczen dla kropek
polarnych o réznej wysokosci z zakotwiczona na krawedzi podstawy dyslokacja krawedziowa lub
sSrubowa. W artykule [2] prostoliniowa dyslokacja typu threading przebijajaca warstwy hetero-
struktury GaN/AIN jest Zrodtem zaréwno pola odksztatcen jak rowniez pola elektrycznego genero-
wanego przez tadunek elektryczny elektronow zlokalizowanych wokét zaburzonych wigzan atomo-
wych w rdzeniu dyslokacji. Pola sprezyste i elektryczne zwigzane z dyslokacja i kropka kwantowa
oddzialuja wzajemnie na siebie, lokalne wzmacniajqc sie lub ostabiajac. W celu analizy zjawiska
sformutowano zagadnienie brzegowe nieliniowej piezoelektrycznosci i rozwiazano je za pomoca
metody elementéw skonczonych. W ramach modelowania kontynualnego przyjeto formalizm
skonczonych deformacji a model dyslokacji opisany zostat za pomoca dystorsji sieci (wzory Love'a,
Hirth & Lothe (1982) Theory of Dislocations). Podobnie jak w przypadku nieliniowego modelo-
wania pol sprzezonych w kropkach kwantowych w pracy [3], przyjeto multiplikatywna dekompo-
zycje gradientu deformacji na cze$¢ sprezysta, chemiczng i plastyczng (zwigzang z trwalg reorga-
nizacja struktury atomowej w rdzeniu dyslokacji). Zewnetrzny tadunek elektryczny zwigzany z
rdzeniem dyslokacji, modyfikuje rownanie réwnowagi pola elektrycznego. Skoriczone rozmiary
probki w obecnosci natadowanej elektrycznie dyslokacji przebijajacej jej brzeg powoduja koniecz-
nos¢ zastosowania kompromisu w przypadku warunkow brzegowych. Zerowe, kinematyczne
warunki brzegowe dl przemieszczen i potencjalu zastosowano jedynie na czeSci powierzchni
probki, podczas gdy pozostata czes¢ powierzchni (w otoczeniu linii dyslokacji) pozostawiono jako
swobodne. Model teoretyczny krysztalu piezoelektrycznego z defektami zaimplementowano w
pakiecie metody elementow skonczonych FEAP w postaci elementu uzytkownika. W ramach



analizy problemu otrzymano nastepujgce wyniki:

e obecnos¢ dyslokacji polozonej przy krawedzi podstawy kropki powoduje zaburzenie
osiowej symetrii potencjatu elektrostatycznego i odksztatcen sprezystych wbudowanych w
kropke,

¢ niewielki skuteczny zasieg oddziatywania pol odksztalcen i pola elektrycznego zwigzanego
z dyslokacja powoduje ograniczenie ich wptywu do czesci kropki najblizszej dyslokacji,

e osiowo symetryczne pole elektrostatyczne generowane przez dyslokacje powoduje w obsza-
rach swojego dzialania znaczace przesuniecie ku ujemnym wartoSciom potencjalu wbudo-
wanego w kropka kwantowa; wyzsza gesto$¢ tadunku elektrycznego dla dyslokacji srubo-
wej generuje silniejsze przesuniecie,

e obecnos¢ zewnetrznego pola elektrycznego zwigzanego z dyslokacja obniza osiagi hetero-
struktury,

¢ lokalne pole odksztatcen wokdét dyslokacji krawedziowej poprzez relaksacje naprezen jest w
stanie czeSciowo skompensowac negatywny wptyw pola elektrycznego od dyslokacji.

Otrzymane wyniki sa zgodne z wynikami badan eksperymentalnymi sugerujacymi zdecydowanie
negatywny wptyw dyslokacji srubowych na optoelektroniczne parametry kropek kwantowych,
podczas gdy dyslokacje krawedziowe sa pod tym wzgledem neutralne. Zaproponowane w pracy [2]
nowatorskie podejscie do zagadnienia wzajemnych oddzialywan w uktadzie kropka-dyslokacja, po
raz pierwszy uwzgledniajace tadunek elektryczny rdzenia dyslokacji oprocz tego obejmuje:

e opis kinematyki zdefektowanego krysztatu w ramach skonczonych deformacji,

e multiplikatywnga dekompozycje deformacji krysztalu na cze$¢ sprezysta, chemiczng i
plastyczna,

¢ nieliniowos$¢ geometryczng ze wzgledu na przyjety formalizm skonczonych deformacji.

Model teoretyczny zagadnienia powstal we wspoipracy z prof. Dhuzewskim, jednakze koncepcja
artykutu, implementacja numeryczna modelu nieliniowego krysztatu piezoelektrycznego z defek-
tami, obliczenia numeryczne, dyskusja wynikow oraz wieksza cze$S¢ prac edycyjnych nad
manuskryptem sa mojego autorstwa.

Zmienno$c¢ statych piezoelektrycznych drugiego rzedu przy zmianie miary odksztalcenia

W literaturze dotyczacej badan nad poélprzewodnikowymi heterostrukturami piezo-
elektrycznymi mozna znalezZ¢ wiele doniesien na temat mniej lub bardziej istotnych odstepstw od
liniowego zachowania sie krysztaléw. Dotyczy to zarowno badan eksperymentalnych, jak i kwan-
towo-mechanicznego modelowania teoretycznego. W przypadku teoretycznego wyznaczania war-
tosci statych piezoelektrycznych powszechna jest metodologia oparta na teorii funkcjonatu gestosci,
gdzie stale piezoelektryczne drugiego rzedu oblicza sie rozniczkujac energie zdeformowanej
struktury wzgledem pola elektrycznego i odksztalcenia. Jesli stale piezoelektryczne zaleza od
odksztatcenia, a badany proces obejmuje duze deformacje, to dla wynikéw nie jest obojetne jaka
miare odksztalcenia przyjmiemy do analizy. W mechanice cial odksztalcalnych temat miar
odksztatcenia jest dobrze poznany i opisany. Mozna zdefiniowa¢ wiele rownowaznych i wzajemnie
przeliczalnych miar odksztalcenia i skoniugowanych z nimi miar naprezenia, np. rodzina miar
Setha-Hilla, (B. Seth (1964) in Reiner & Abir, Second-Order Effects in Elasticity, Plasticity and
Fluid Dynamics; R. Hill (1970) Proc. R. Soc. London A). W literaturze dotyczacej sprezystosci
mozna znalez¢ teoretyczne rozwazania opisujace zalezno$¢ statych sprezystych trzeciego rzedu” od
miary odksztalcenia (np. Dluzewski (2000) J. Elast. 60). Udowodnitem, Ze analogicznie jak w
przypadku statych sprezystoSci, podobna zalezno$¢ od miary odksztalcenia istnieje dla stalych

* ogolnie przyjeta konwencja nazewnictwa przewiduje, ze liniowe wspétczynniki sprezystosci nosza nazwe
statych drugiego rzedu, state nieliniowe sa stalymi trzeciego rzedu, zob. np. Brugger (1964) Phys. Rev. 133



piezoelektrycznych drugiego rzedu. Opisany w pracy [1] efekt zmiennoSci stalych piezoelek-
trycznych drugiego rzedu wynika z przyjecia formalizmu skonczonych deformacji i zalozonego
zwigzku pomiedzy deformacjg ciala a odksztalceniem. Rézniczkowanie energii zdeformowane;j
heterostruktury (deformacja w otoczeniu stanu naturalnego) wzgledem r6znych odksztatcen daje w
efekcie rézne wartosci statych piezoelektrycznych wyzszego rzedu. W pracy [1] wyprowadzony jest
ogolny wzér transformacyjny umozliwiajace zamiane statych piezoelektrycznych drugiego rzedu na
inne w ramach rodziny miar odksztalcenia Setha-Hilla. W przypadku powszechnie spotykanych w
zastosowaniach praktycznych krysztatow z grup krystalograficznych 43m (symetria kubiczna) oraz
6mm (symetria heksagonalna) wyprowadzone zostaly rowniez szczeg6towe wzory transformacyjne
dla kazdej z niezaleznych stalych piezoelektrycznych drugiego rzedu. W oparciu o te wzory
wyznaczono wartosci liczbowe niezaleznych statych piezoelektrycznych drugiego rzedu dla GaAs i
GaN, przyjetych jako przyklady krysztalow o symetrii 43m i 6mm. CzeS¢ ze stalych
piezoelektrycznych przy zmianie miary odksztalcenia pozostaje niezmienna. Dla odmiany, niektore
stale moga sie rozni¢c nawet o 20% (zmiana miary odksztalcenia Biota na odksztalcenie
Hencky'ego: m=1-0 oraz Greena: m=1-2). Ujawniona zmienno$¢ stalych piezoelektrycznych
wyzszego rzedu wymaga w ramach analizy zagadnienia brzegowego nieliniowej piezoelektrycz-
nosci zachowania kompatybilnosci pomiedzy stosowanym modelem teoretycznym a przyjetymi do
obliczen danymi liczbowymi. W przeciwnym wypadku juz na wstepie obliczenia obarczone beda
btedem systematycznym prowadzacym do blednych wynikow.

Praca [1] analizuje efekt zwigzany ze zmiang miary odksztalcenia w zagadnieniu nieliniowej
piezoelektrycznosci. Efekt ten zwigzany jest z przyjetym formalizmem skonczonych deformacji i
ma charakter geometrycznej nieliniowosci. Do tej pory, efekt ten byt pomijany w literaturze
nieliniowej piezoelektrycznosci. W oparciu o formalizm skonczonych deformacji i zwigzanych z
tym lagranzowskich tensoréow odksztalcenia (miary Setha-Hilla) oraz dzieki sformulowaniu
poprawnych termodynamicznie formul stalych piezoelektrycznych wyzszego rzedu jako
pochodnych potencjatu po odpowiednich zmiennych termodynamicznych, uzyskano:

e o0goblny wzér transformacyjny umozliwiajacy przeliczenie stalych piezoelektrycznych dla
roznych miar odksztalcenia,
e wyprowadzono szczegdlowe wzory transformacyjne statych piezoelektrycznych przy
zmianie miary odksztatcenia dla wybranych grup symetrii krysztalow (43m i 6mm).
Artykut jest catkowicie samodzielng praca od etapu koncepcji poprzez edycje manuskryptu az do
publikacji.

Podsumowanie

Rezultaty otrzymane w ramach cyklu tematycznie powigzanych ze soba publikacji [1-5]
przyblizaja nas do pehiejszego zrozumienia zjawiska piezoelektrycznego w potprzewodnikowych
heterostrukturach kwantowych na poziomie nanoskali oraz charakteru jego nieliniowosci. W
ramach prezentowanych prac otrzymano nastepujace oryginalne rezultaty:

e sformulowano zagadnienie brzegowe anizotropowej piezoelektryczno$ci i rozwigzano je
numeryczne metoda elementow skonczonych dla dowolnej geometrii i orientacji krystalo-
graficznej heterostruktury, umozliwia to analize relaksacji sprezystej, polaryzacji piezo-
elektrycznej i spontanicznej, oraz iloSciowa i jakoSciowa ocene pdl sprzezonych wbudowa-
nych w tego typu heterostruktury kwantowe [4,5],

¢ yjawniono mechanizm redukcji pola elektrycznego wbudowanego w heterostruktury kwan-
towe hodowane na kierunkach odmiennych od polarnego [4,5],

e w oparciu o formalizm skonczonych deformacji sformutowano oryginalny model nieli-
niowej piezoelektrycznosci pozwalajacy na ocene jego wptywu nieliniowos$ci na rozkiady i
wartosci pol sprzezonych wbudowanych w pélprzewodnikowe heterostruktury kwantowe o



réznych orientacjach krystalograficznych [3],

¢ dokonano oceny istotnosci nieliniowosci zjawiska piezoelektrycznego w przypadku hetero-
struktur kwantowych hodowanych na réznych orientacjach krystalograficznych [3],

¢ dokonano jakoSciowej i iloSciowej oceny wptywu dyslokacji na osiagi kropek kwantowych
GalN/AIN w oparciu o zmodyfikowane model oddziatywania mechaniczno-elektrycznego
pomiedzy kropka kwantowa i natadowana elektrycznie dyslokacja przebijajaca struktury
epitaksjalne [2],

e opisano mechanizm oddziatywania dyslokacji krawedziowej i srubowej na kropke kwan-
towa GaN/AIN [2],

e wyprowadzono ogolny i szczegétowe formuly transformacyjne umozliwiajace przeliczenie
statych piezoelektrycznych drugiego rzedu przy zmianie miary odksztatcenia [1],

e przeliczono wartosci statych piezoelektrycznych drugiego rzedu dla krysztatow GaN (6mm)
oraz GaAs (43m) dla r6znych miar odksztatcenia w ramach rodziny miar Setha-Hilla [1].

Przedstawione w niniejszym autoreferacie oméwienie celu i osiagnietych wynikéw w cyklu
publikacji stanowigcych osiagniecie naukowe obejmuje samoocene mojej wkladu i okreSlenie naj-
wazniejszych osiagnie¢ w zakresie mechaniki kontinuum i modelowania numerycznego metoda
elementow skonczonych. Gléwny obszar mojej aktywnosSci naukowej zorientowany byl na
zagadnienia numerycznego modelowania zjawiska piezoelektrycznego w poiprzewodnikowych
heterostrukturach kwantowych. Cykl publikacji stanowiacych osiagniecie naukowe obejmuje publi-
kacje w czasopismach JCR i w znaczacej czesci przedstawiaja wyniki moich wlasnych badan.

5. Omowienie pozostatych osiagnie¢ naukowo - badawczych.

Sprezysta relaksacja potprzewodnikowych heterostruktur krystalicznych oraz modelowanie
naprezen rezydualnych panujacych w tychze heterostrukturach byto przedmiotem moich intensyw-
nych badan. Moje zainteresowania skupialy sie na numerycznym modelowaniu anizotropowej
sprezystosci krysztaléw i sprezysto-plastycznym zachowaniu sie epitaksjalnych struktur krystalicz-
nych z defektami sieci. Dystrybucja sklad chemicznego oraz dystorsje sieci zwigzane z obecnoscia
defektow sieci wyznaczane byly na podstawie badan eksperymentalnych za pomoca mikroskopii
elektronowej (TEM). Obecnos$¢ dyslokacji niedopasowania na interfejsie heterostruktury oraz
dyslokacji typu threading przebijajacych warstwy krysztalu wraz z ich wplywem na naprezenia
rezydualne byly przedmiotem analizy. Obecno$¢ dyslokacji, ktére sa zrodtem duzych deformacji
struktury wymusza stosowanie formalizmu skonczonych deformacji w celu poprawnego opisu
kinematyki zdeformowanej heterostruktury. Problem brzegowy sformulowany w oparciu o dane
uzyskane w trakcie pomiaroéw mikroskopowych rozwigzywany byt numerycznie metodg elementéw
skonczonych a otrzymane pola odksztatcen i naprezen opisywaly stan panujacy w heterostrukturze
z defektami. Kilka artykuléw analizujacych opisana problematyke powstalo w ramach wieloletniej
wspolpracy z Instytutem Fizyki PAN oraz ENSICAEN we Francji. Oprocz tego, proces relaksacji
sprezystej cienkich heterostruktur péiprzewodnikowych oraz jej wplyw na obserwowany pod
mikroskopem elektronowym obraz wysokiej rozdzielczosci (HRTEM) by} przedmiotem analizy.
Konieczno$¢ zmniejszenia grubosci prébki do 5-20nm (w przypadku obrazow HRTEM) wigze sie z
czeSciowq relaksacja sprezysta cienkiej warstwy krysztalu co modyfikuje poczatkowy stan
odksztalcenia/naprezenia w heterostrukturze. Obserwowana pod mikroskopem cienka struktura
krystaliczna zdecydowanie odbiega od oryginalnej probki, o zdecydowanie objetoSciowym
charakterze. Stad, relaksacja sprezysta materiatu zachodzaca na skutek procesu przygotowywania
probek mikroskopowych jest jednym z istotnych czynnikéw modyfikujacych stan badanej prébki
oraz wpltywajacych na jako$¢ i dokladnos$¢ obserwacji mikroskopowych. Modelowanie numerycz-



ne, ktdre jest w stanie odtworzy¢ poczatkowy stan heterostruktury znaczaco wspomaga i poprawia
dokladnos¢ badan mikroskopowych. Komputerowa rekonstrukcja obrazu mikroskopowego na
podstawie wynikow modelowania numerycznego umozliwia poréwnanie obrazéw eksperymental-
nych i symulowanych oraz ocene stopnia relaksacji probki wraz z jego wplywem na stan naprezen
rezydualnych w probce. Do artykuléw obejmujacych te tematyke mozna zaliczy¢ prace wyszcze-
gblnione w wykazie dorobku autora 11.A.1,3,4,8,9,10 oraz 11.E.1,2,3,5,7,8,9,10,11,13. W przypadku
tych prac zajmowatem sie modelowaniem numerycznym, przy uzyciu osobi$cie oprogramowanych
sprezystych i sprezysto-plastycznych elementow skonczonych w ramach pakietu obliczeniowego
FEAP. Wspotuczestniczylem réwniez przy dyskusji wynikow oraz w pracach edycyjnych przy
tworzeniu manuskryptéw. W przypadku pracy proponujacej nowe, iteracyjne podejscie do wyzna-
czania konfiguracji atomowych zdefektowanych struktur i jej energii (II.A.1) bylem autorem
obliczen poréwnawczych energii rdzenia dyslokacji dla réznych typow dyslokacji i réznych
wektorow Burgersa.

Innym szeroko analizowanym zagadnieniem w ramach aktywnosci naukowej autora, reali-
zowanego m.in. we wspolpracy z IWC PAN, jest modelowanie numeryczne metoda elementow
skonczonych piezoelektrycznych heterostruktur kwantowych oraz modelowanie nieliniowosci ich
zachowania obserwowanej eksperymentalnie. Analiza dotyczyta zaréwno nieliniowoS$ci sprezystej
jak i piezoelektrycznej. Analiza piezoelektrycznych heterostruktur kwantowych dotyczyta izolo-
wanych kropek kwantowych GaN/AIN jaki i ich ukladéw przestrzennych oraz miata na celu
wyznaczenie wartosci szczytowych i rozkladow przestrzennych pdl odksztalcen i potencjatu elek-
trostatycznego. W oparciu o te dane, szacowano wilasciwosci optoelektroniczne heterostruktur.
Badania efektow nieliniowych, oparte o modelowanie kontynualne wsparte metoda elementéw
skonczonych, obejmowaly m.in. zagadnienie wplywu nieliniowosci sprezystej na strukture
krystaliczng zdefektowanych heterostruktur potprzewodnikowych. W tym przypadku duze
deformacje sieci krystalicznej zwiazane z jej przebudowa/zaburzeniem w rdzeniu dyslokacji i jego
bliskim otoczeniu powodujq istotne i rejestrowane eksperymentalnie (np. obrazy HRTEM)
odstepstwa od liniowego zachowania sie materialu. W przypadku nieliniowosci piezoelektrycznej
modelowano numerycznie obserwowane eksperymentalnie odstepstwo od liniowego modelu
zachowania sie heterostruktur kwantowych oraz jego wplyw na strukture pasmowa. Innym
zagadnieniem zwigzanym z badaniem efektow nieliniowych byto wyznaczenie wartosci liczbowych
nieliniowych wspoétczynnikéw sztywnos$ci dla polprzewodnikowych krysztatlow typu III-N. Do
grupy prac zajmujacych sie opisywana tematyka badan mozna zaliczy¢ prace I1.A.5,6,7 oraz
II.LE.5,6. W ramach wspdlpracy przy tworzeniu tych prac bylem autorem obliczeni numerycznych
oraz wspohuczestniczytem w analizie danych i pracach edycyjnych przy manuskryptach prac.
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