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t.3 Wykaz prac stanowiqcych jednotematyczny cykl publikacji

Gl6wne osiqgnigcie naukowe wynikajqce z art. tG ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o

stopniach naukowych i tytule naukowym (Dz. U. nr 65, poz. 595 wrazz p6Zniejszymi zmianami)

stanowi cykl prac, ujgtych pod wsp6lnym tytulem:

Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich defekt6w

na poziomie nanoskali.

Powy2szy cykl stanowiq prace:

Hl G. Maciejewski, P. Dtu2ewski,

Nonlinear finite element calculations of residual stresses in dislocated crystals,

Computational Materials Science, vol. 30 (I-2), 11-/"9,2001".

H2 G. Maciejewski, S. Kret, P. Ruterana,

Piezoelectric field around threading dislocation in GaN determined on the basis of high-

resolution transmission electron microscopy image,

fournal of Microscopy, vol' 223 (3),21'2-2L5,2006.

H5 G. Maciejewski, M. Sarzyiski, J. Z. Domagalo M. Leszczyfiski,

A new method of strain determination in partially relaxed thin films,

Physica Status Solidi C, vol. 4 (8), 5048-5055, 2007'

H4 G. Maciejewski,

Plastic strain field caused by dislocations,

Physica B: Condensed Ma{ter, vol. tn0L-t'02, 699-70L' 2007.

H5 S. Kret, P. Dtu2ewski, A. Szczepariska, M. Zak, R. Czernecki, M. Krysko, M. Leszczyriski,

G. Maciejewski,

Homogenous indium distribution in InGaN/GaN laser active structure grown by LP-

MOCVD on bulk GaN crystal revealed by transmission electron microscopy and X-ray

diffraction,

Nanotechnology, vol. t8 (46), 465707,2007.

H6 A. Qzyzak, f. Z. Domagalo G. Maciejewski, Z.R. Zvtkiewicz

X-ray diffraction micro-imaging of strain in laterally overgrown GaAs layers. Part I:

analysis of a single GaAs stripe,

Applied Physics A, vol. 91 (4), 601-607, 2008.
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g6lnych prac, znajdujq sig w zalqczniku 7.



t.t" Om6wienie celu naukowego powytszvch prac, osiqgnigtych
wynik6w wraz z om6wieniem ich ewentualnego wykorzysla-
nia

Miniafuryzacja urzqdzefi elektronicznych prowadzi do wzmo2onego zainteresowania mo2li-

wodciami opisu deformacji na poziomie nanoskali. Natrafiono jednak na wiele problem6w z

wyznaczaniem wlasnodci mechanicznych, opisem deformacji (nielokalnoSi oddzialywari) oraz

z odmienno6ciq wladciwodci material6w na poziomie nanoskali (w por6wnaniu do tych na

poziomie makroskali). Te odmienne wla6ciwodci, jak i specyficzne obszary zastosowarl, wymu-

szajq bardziej wysublimowane, ale teZ motywowane fizycznie, podej6cie do opisu mechanicz-

nego. Mechanika komputerowa odgrywd coraz wiqkszq rolq w tych obszarach badari ponie-

wa2 umo|liwia zrozumienie zachowania mechanicznego material6w i poanrala na zmniejszenie

koszt6w wytwarzania urzqdzeri. W wielu przypadkach, dla zrozumienia fizycznej nafury bada-

nych zjawisk, reanltaty eksperymentalne muszq byi uzupelnione lub potwierdzone modelowa-

niem komputerowym.

Gl6wnym celem serii prac [H1-H6], zob. par. (1.3), bylo ronvinigcie i tw6rcze zastosowanie

metod mechaniki komputerowej do analizy deformacji na poziomie nanoskali.

Dyslokacje i inne defekty struktury odgrywajq du2q rolq w urzqdzeniach nano-wymiaro-

wych, ze wzglgdu na ich wplyw na mechaniczne i fizyczne parametry uvz4dzert. Deformacje

wywofuwanepvzezdyslokacje na poziomie nanoskali byly obiektem analizw publikacjach [H1],

lH2l oraz lH4]. Artykul [Ht] zawiera opis nowego podej6cia do wyznaczania naprq2eri wywoly-

wanych przez niskoenergetycznq granicq dyslokacyjnq podczas gdy deformacje wywolywane

przezpojedynczq linig dyslokacyjnq byty obiektem analizy w [HA]. W przypadku urzqdzeri nano-

elektromechanicznych, ich u2yteczno6i oraz czas 2ycia zaleirq czgsto od rozkladu dyslokacji

i ich ggsto5ci. Wielkq rolg odgrywajq r6wnieZ odksztalcenia i pola elektryczne wywolSrwane

przez dyslokacje. Oszacowanie rozkladu pola elektrycznego wywolywanego przez dyslokacjg

krawqdziowq, poprzez sprzg2enie mechaniczno-elektryczne, zostalo zaprezentowdne w [H2].

Pole elektryczne obliczono tam na podstawie eksperymentalnie wyznaczonego pola odksztal-

cefi.

W pracach [H5], [H5] oraz [H6] analizowano deformacje wynikajqce z niedopasowania sie-

ciowego warstw heterostrukfury krystalicznej oraz z niejednorodnodci rozkladu materialu. W

pracy [H3] uwagq zogniskowano na niesprg2ystq relaksacjg cienkich warstw. Zaproponowano

numerycznq metodq opisu geometrycznie nieliniowych deformacji takich warstw. fak wyka-

zano, mechanika komputerowa mo2e odtworzyd obserwowane wygiqcia heterostrukfur, co

mo2e byi istotne dla projektowania di6d laserowych o zalo2onych wlasnodciach.

DIa zrozumienia deformacji nanokrystalicznych warstw InGaN modelowanie numeryczne

zostalo zintegrowane z jakoSciowq wysokorozdzielcza mikroskopiq elektronowq [H5]. Wyko-

rzystanie synergii obu metod umo2liwilo interpretacjg rozkladu indu w analizowanych war-

stwach InGaN. Natomiast modelowanie numeryczne w [H6] potwierdzi]o interpretacje eks-



perymentator6w dotyczqce wplywu niejednorodnego domieszkowania krzemu w warstwach

epitaksjalnych o wzro6cie poprzecznym na wygigcie skrzydel tych warstw. Reanltaty symulacji

pomogly w interpretacji danych eksperymentalnych.

Szerszy opis celu badari i zastosowanych metod przedstawiono poni2ej.

L.4.I Deformacje zdefektowanych warstw krystalicznych - [H5]

Wyznaczenie odksztalcefi w czgSciowo zrelaksowanych cienkich warstwach. Artykul

[H3] opisuje nowq metodg wyznaczania odksztalcefi w czgdciowo zrelaksowanych cienkich

warstwach epitaksjalnych. Iako dane do analizy posluZyfu eksperymentalnie wyznaczone pro-

mienie wygiqi pr6bki. Niedopasowanie sieciowe miqdzy krysztalami GaN a AIN (-2.5%) orcz

InN (+10%) jest stosunkowo duZe. Prowadzi ono do znacznego wygiqcia struktury epitaksjal-

nej, a po przekroczeniu gruboSci krytycznej rosnqcej warstwy skutkuje nukleacjq defekt6w'

Pomiar krzywizny wygigtej pr6bki, ze wzglgdu na swe prostotg, jest czgsto stosowany dla

sprawdzenia stopnia zrelaksowania warstw epitaksjalnych. Metoda ta pozwala na badania od-

ksztalceri in-situ. Gdy pr6bka nie zawiera dyslokacji niedopasowanio pomiar wygigcia pr6bki

pozwala na wyznaczenie naprq2erl w pr6bce poprzez wz6r Stoney'a [Stoney, Proc. R. Soc.

Lond. A, 1909]. Wz6r ten wyprowadzono zakladajqc nastgpujqce uproszczenia: grubodi filmu

jest bardzo mala w por6wnaniu do grubo6ci podlo2a; materialy filmu i podlo2a sq jednorodne,

izotropowe i liniowo spre2yste; niedopasowanie sieci jest male. Stqd formalizm nieskoriczenie

matych odksztalceri i obrot6w jest w tym przypadku adekwatny.

Powszechnie wiadomo, 2e klasyczny juLwz6r Stoney'a nie sprawdza sig dla cienkich warstw

zawierajqcych dyslokacje niedopasowania (co te2 wynika z zaLoLeh przy jego wyprowadze-

niu). Wynika stqd potrzeba metody poawalajqcej na opis deformacji (parametr6w sieciowych)

warstw epitaksjalnych, w kt6rych z-aszta niesprg2ysta relaksacja energii. W artykule [H3] za-

proponowano podejdcie numeryczne wykorzysfujqce metodq element6w skoticzonych (MES)

oraz mechanikq kontynualnq w zakresie skofczonych deformacji.

Gl6wne zalo2enie dotyczqce fizyki deformacji okredlono nastgpujqco: wiqkszoSi z dyslo-

kacji niedopasowania relaksowanej cienkiej warstwy powstaje na jej dolnej powierzchni. |ako

wskaZnik stopnia relaksacji warstwy przyjqto promieri wygigcia pr6bki. W pracy [3] przedsta-

wiono przyklad czq6ciowo zrelaksowanej heterostruktury azotkowej. Promieri wygiqcia pr6bki

zmierzono przy uLyciu miernika laserowego wlasnej produkcji.

Parametry sieci warstw krystalograficznych zmierzono za pomocq dyfrakcji rentgenow-

skiej w kierunku r6wnolegfum i prostopadlym do kierunku wzrostu [0001]. Dla zbadania uZy-

tecznoSci zaproponowanej metody, por6wnano wyniki otrzymane z zaproponowanego modelu

numerycznego z wynikami pomiar6w za pomocq dyfrakcji rentgenowskiej. Dodatkowo wpro-

wadzono parametr niezbgdny do uwzglgdnienia nukleacji dyslokacji w cienkich warstwach,

kt6ry opisuje zwigkszonq ilodd masy na podlotu z dyslokacjami.

Dwa elementy proponowanej metody sq nowe w stosunku do obecnie istniejqcych:



Pierwszy, to wprowadzenie stopnia relaksacji cienkiej warstwy (ggstoSci dyslokacji) na

g6rnej jej powierzchni. Zahoiono, 2e gqstodi dyslokacji na g6rnej powierzchni warstwy

jest polowq gEstodci dyslokacji na jej dolnej powierzchni. Wydaje sig, 2e rozklad calko-

witej energii sprgzystej na energig dyslokacji niedopasowania i energig wygigcia pr6bki

bylby wladciwszym. Poniewa2 energia zbioru dyslokacji zaleLy od ich interakcji, takie roz-

partycjonowanie energii w og6lnym przypadku nie jest moZliwe. Nale2y nadmienii, 2e

mechanizm relaksacji jest zlo2ony i zaleLy od warunk6w wzrosfu epitaksjalnego, grubodci

poszczeg6lnych warstw i wielu innych parametr6w. Dlatego te2, przyjqcie powyZszego za-

lo2enia traktowai trzeba jako przybli2one, ale i niezbqdne, dla zachowania prostoty opisu

deformacji. Wprowadzone zalohenie wynika z naszej niedostatecznej wiedzy o mechani-

zmach rzqdzqcych relaksacjq nanostruktur.

Drugi, to uwzglgdnienie zale2nodci objgto6ci warstwy krysztalu (masy) podczas wzrostu

epitaksjalnego z faz.y gazowej lub cieklej od ilo6ci kolumn atomowych podloZa. Nukleacja

dyslokacji niedopasowania na powierzchni rozdzialu warstwa/podlo2e prowadzi do wzro-

sfu ilo6ci kolumn atomowych rosnqcej warstwy (lub zmniejszenia, w przypadku wektora

Burgersa skierowanego przeciwnie). |ak wigc pokazano w lH3], koniecznym jest wprowa-

dzenie parametru opisujqcego dodatkowq masq warstwy (w stosunku do masy warstwy

wzrastajqcej na podlohubez dyslokacji). W mojej opinii, powy2ej opisany czynnik dodat-

kowej masy warstwy powinien byi wlqczony do opisu deformacji zrelaksowanych Iub

czgSciowo zrelaksowanych cienkich warstw nanokrystalicznych.

Stopieri zrelaksowania warstw otrzymano poprzez numeryczne dopasowanie krzywizny

pr6bki do krzywizny zrnierzonej eksperymentalnie. Doskonala zgodnodi wynik6w modelo-

wania z eksperymentalnie zrnierzonymi parametrami sieciowymi (dyfrakcja rentgenowska)

pozwala sqdzii, 2e zaproponowana metoda bqdzie uZyteczna do opisu parametr6w sieciowych

czg6ciowo zrelaksowanych warstw epitaksjalnych.

Azotki naleZq do krysztal6w wykazujqcych silne efekty piezoelektryczne. Dlatego przepro-

wadzono analizg wplywu efekfu sprzgZenia elektro-mechanicznego na otrzymane wartodci wy-

gigi pr6bek. Okazalo siq,2e efekt piezoelektryczny nie mial istotnego wptywu w analizowanym

zagadnieniu.

Artykul [H5] powstal w wyniku wsp6lpracy w ramach kierowanego przeze mnie granfu

"Wptryw warunk6w wzrostu epitaksjalnego na samonaprq2enio pqkanie i formowanie sig kro-

pek kwantowych w warstwach azotkowVch", zob. par. (2.3). Pomysl metody zostal zapropo-

nowany przeze mnie. CzgS(. eksperymentalna tj. wzrost pr6bek, ich charakteryzacjo pomiary

parametr6w sieci i wygigi pr6bek zostala wykonana przez wsp6lautor6w. fa napisalem pierw-

szq wersjg artykulu (poza czqdciq opisujqcq eksperymenty), podczas gdy ostateczna wersja jest

wynikiem pracy wszystkich autor6w.
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L.Ir.z Analiza deformacji sieci krystalicznych wywolywanych przez defekty -

lH,L,HL,HI"f

Wyznaczanie naprg2eri wywolywanych ptzez granice dyslokacyine. Dostqpne metody

obliczeniowe do wyznaczania naprgZeri i orientacji sieci wywolywanych ptzez dyslokacje sq

stosunkowo skromne. fest to szczeg6lnie widoczne w por6wnaniu do metod komputerowych

przeznaczonych do konstrukcji in2ynierskich w makroskali. Opisy efekt6w zwiqzanych z dys-

lokacjami opierajq sig nrrykle na liniowej teorii sprg2ystoSci. Wyra2enia analityczne dla na-

prg2eri, powszechnie stosowane w literaturze, uwzglgdniajq zwykle iedynie izotropig sprgZystq

oraz pomijajq nieciqglodci w obszarze rdzenia dyslokacji.

Rola metod analitycznych i semi-analitycznych zastqpowana jest obecnie ptzez metody nu-

meryczne, w tym gl6wnie przez metodg element6w skoriczonych. W literafurze mo2na znaleL(

tylko kilka przyklad6w zastosowania metody element6w skoriczonych wraz z formalizmem

skoriczonych deformacji oraz teorii dyslokacji do wyznaczenia p6l naprgZeri pochodzqcych od

dyslokacji. Inny spos6b symulacji komputerowych dyslokacji zapewniajq dynamika moleku-

larna i dynamika dyslokacji. fednak obie te grupy, ze wzglgdu na du2e wymagania sprzqtowe,

nie mogq byi u2ywane do symulacji duzych obszar6w materiahu.

W artykule [H1] zaprezentowano nowe podejScie do wyznaczania naprqierl wywoly-

wanych ptzez dyslokacje w materiale anizotropowym. W pracy przedstawiono przyklad

numeryczny oraz potencjalny obszar zastosowari. Celem artykuhr [H1] byta prezentacja nu-

merycznego wyznaczenia pola naprg2eri wywolanego przez zaloLony rozklad dyslokacji oraz

praktyczne wykorzystanie kontynualnej teorii dyslokacji w celu uzyskania nie tylko jakodcio-

wego, ale i ilo6ciowego opisu deformacji zwiqzanych z dyslokacjami na poziomie nanoskali.

Opis zawiera nie tylko symetrycznq czg6i niesprgzystych dystorsji, ale te2 niesymetrycznq.

Daje to mo2liwo66 precyzyjnego opisu odpowiedzi odksztalcenie-naprg2enie oraz opisu rota-

cji sieci krystalicznej. Zaprezentowana metoda bierze pod uwagq pelnq anizotropiq materialu,

ewentualnq skomplikowanq geometrig pr6bki, a tak2e efekty skoticzonych deformacji. W celu

pokazania zalet proponowanej metody, naprgZenia wyznaczone wok6l niskokqtowej granicy

dyslokacyjnej por6wnano z rozwiqzaniem znanym z liniowej teorii dyslokacji.

Praca [H1] powstala w wyniku wsp6lpracy zP. Dhr2ewskim (promotorem mojego przewodu

doktorskiego). Wykorzystali6my algorytm zaproponowany przez wsp6lautora. ja wykonalem

obliczenia i dokonalem por6wnan z rozwiqzaniem z liniowej teorii dyslokacji. Przygotowanie

manuskryptu i jego korekty zostaly wykonane wsp6lnie.

Deformacje wywolywane przez pojedynczq dyslokacjg. W pracv [H1] zaproponowa-

lem metodg wyznaczania pola deformacji niesprq2ystych wywolywanego ptzez pojedynczq

linig dyslokacji. Przez deformacje niesprg2ystq rozumiem,,eigen-deformation" lub, w termi-

nologii u|ywanej przez Kroner'a deformacjg plastycznq, kt6ra jest niezbgdna do powstania

dyslokacji. Wyznaczenie pola deformacji niesprgZystych wywolywanego przez dyslokacjq jest

kluczowe dla prawidlowego opisu energetycznego dyslokacji. Zaproponowana metoda wyko-
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rzysfuje kontynualnq teorig dyslokacji oraz metodg element6w skoticzonych. Przedstawiono

przyklad opisu energetycznego dyslokacji Srubowej w krzemie. Wyznaczono energig rdzenia

dyslokacji. Weryfikacje moZliwodci zaproponowanej metody dokonano poprzez por6wnanie

uzyskanych rezultat6w z analogicznymi z dynamiki molekularnej. Bardzo dobra zgodnodi

uzyskanych wynik6w potwierdzo 2e zaproponowana metoda mo2e rozszerzy( stosowalno6i

metod mechaniki kontinuum, a tym samym zwigkszyi jej mo2liwo6ci. fako przyklad moZna

podai szeroko stosowany model Peierls'a-Nabarro, w kt6rym deformacja niesprg2ysta zloka-

Iizowana jest w plaszczyinie po6lizgnr. Zaproponowana metoda umo2liwia aueryfikowanie tego

zalo2enia.

Metoda zaprezentowana w pracy [H4] umoZliwia precywjne wyznaczenie energii

rdzenia dyslohacji oraz rozmiaru fizycznego rdzenia dyslokacji. PoniewaZ do wyznaczenia

dw6ch powyzszych wielkodci nie jest wymagany potencjal migdzyatomowy, taka uproszczona

metoda mo2e ntalefi(. zastosowanie do material6w, dla kt6rych brakuje potencjahr migdzyato-

mowego. Trzeba jednak zaznaczy| 2e pelne sprawdzenie zaproponowanej metody wymaga

znacznie szer szy ch badafi .

Wydaje sig, 2e gl6wnym ograniczeniem zaproponowanej metody jest fakt pominigcia w

opisie dyskretnej budowy materii. Jednak w przypadku, gdy dla danego materialu brak jest

potencjalu migdzyatomowego lub gdy jego warto5ciowodi pozostawia wiele do Lyczenia, wspo-

mniane ograniczenie staje sig zaletq. Do wyznaczenia energii rdzeni dyslokacji potrzebne sq

tylko moduly sztywnoSci krysztahr.

PoIe elektryczne wywolywane przez dyslokacjg. W pracy [H2] zaproponowalem nowq

metodg wyznaczenia pola elektrycznego wok6l dyslokacji.

Podjgto ostatnio wiele pr6b wyznaczenia pola elektrycznego wok6l dyslokacji oraz ladunku

zgromadzonego ma linii rdzenia dyslokacji. Wykorzystuje sig do tego kilka metod: holografig

elektronowq, balistycznq mikroskopig elektronowq (the ballistic electron emission microscopy)

w polqczeniu z elektrostatycznym modelowaniem rozkladu potencjalu; skaningowq mikrosko-

piq potencjahr powierzchni (the scanning surface potential microscopy). Rozklad potencjalu

elektrycznego wok6l dyslokacji jest rezultatem nakladania siq potencjahr pochodzqcego od

ladunk6w zgromadzonych na rdzeniu dyslokacji oraz potencjahu wywotywanego przez pole

odksztalceri (poprzez sprzg2enie mechaniczno-elektryczne).

Zaproponowana metoda zostala zilustrowana na przykladzie cienkiej warstwy GaN'u. Pole

elektryczne wok6l dyslokacji zostalo wyznaczone w dw6ch krokach: wyznaczenie pola od-

ksztalcef sprg2ystych na bazie wysokorozdzielczej mikroskopii elektronowej (HRTEM) i przy

uzyciu metody fazy geomefuycznej, numerycznego wyznaczenia rozkladu potencjalu elektrycz-

nego. Pr6bki do obserwacji mikroskopowych i obrazy mikroskopowe zostaly wykonane przez

P. Ruterana (CNRS-ENSICAEN Caen, Francja), analizq metodq fazy geometrycznej wyko-

nal S. Kret (Instytut Fizyki PAN Warszawa). Analiza powy2sza mo2e dostarczyi cztery skla-

dowe tensora dystorsji sieci. Poprzez efekt piezoelektryczny odksztalcenia wywotujq pole elek-

tryczne. Tak wigc, po wyznaczeniu pola odksztalceri sprEZystych mo2na wyznaczyt rozklad pola
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elektrycznego na podstawie sprzq2enia piezoelektrycznego.

W pracy [H2] zaprezentowano relatywnie proste podej6cie dajqce jednak cennq informacjq

o rozkladzie pola elektrycznego wywolywanego przez dyslokacjg w bardzo cienkiej pr6bce

materialu. Wykorzystujqc tq metodg moina dokonai dekompozycji pola elektrycznego na

pole pochodzqce od ladunku zgromadzonego na linii rdzenia dyslokacji i pole pochodzqce od

odksztalceri.

Pr6bki i obraz HRETM zostaly wykonane przez P. Ruterana; analizq metodq fazy geome-

trycznej wykonal S. Kret, podczas gdy ja bylem pomyslodawcq badari, wykonalem modelo-

wanie numeryczne, implementacjq numerycznq i napisalem pierwszq wersjg artykulu (poza

opisem czqdci eksperymentalnej i tej dotyczqcej analizy obrazu mikroskopowego). Przyjgcie

warunk6w brzegowych poprzedzone bylo dhrgq dyskusjq ze S. Kretem. Koticowa wersja ar-

tykulu jest wynikiem pracy wszystkich autor6w Artykul [H2] powstal w wyniku wsp6lpracy

w ramach kierowanego przeze mnie grantu .Wplyw warunk6w wzrostu epitaksjalnego na sa-

monaprgZenia, pekanie i formowanie siq kropek kwantowych w warstwach azotkowych", zob.

par. (2.5).

I.4.3 Deformacje (prawie) bezdefektowych warstw krystalicznych - [H5,H6]

W dw6ch interdyscyplinarnych pracach [H5] i [H6] celem mojej pracy bylo takie mo-

delowanie komputerowe deformacji nanostruktur by umo2liwid uzyskanie nowych in-

formacji eksperymentalnych lub by pom6c w interpretacji jui otrzymanych wynik6w

eksperyment6w. W pracy [H5] zaprezentowano szeroko zakrojonq analizg wyznaczania kon-

centracji indu w warstwach InrGal-rN na podstawie obraz6w wysokorozdzielczej mikroskopii

elektronowej (HRTEM). R6wnolegle wykonano bezpo6rednie por6wnanie wynik6w z analizy

mikroskopowej z wynikami dyfrakcji rentgenowskiej na tych samych pr6bkach. Gl6wnym

celem pracy [H5] bylo przedstawienie i opis struktury krystalograficznej studni kwantowych

InGaN/GaN wzrastajqcych na nisko-defektowych podlozach krysztatu GaN-u. Dyslokacje nie

wplywaly na segregacjg indu, ze wzglgdu na sieciowo dopasowane podlo2e. Dodatkowo mo2-

Iiwe bylo uzyskanie danych eksperymentalnych z obraz6w HRTEM oraz z wysokorozdzielczej

dyfrakcji rentgenowskiej (HRXRD), wolnej od artefakt6w zwiqzanych z dyslokacjami.

Mo2liwo6i wyznaczenia profilu skladu chemicznego na powierzchni dwu faz material6w

jest obecnie kwestionowana. Dla wyznaczenia takiego profilu przeprowadzono serig symula-

cji pr6bek nano-metrycznej wielkodci. Wyznaczono ich deformacje w plaszczyZnie XV (X jest

kierunkiem r6wnolegfum do osi [0001] krysztahu heksagonalnego, V jest kierunkiem wiqzki

elektronowei). W przeprowadzonych symulacjach wziqto pod uwagE efekty relaksacji cienkiej

folii, warunki brzegowe podczas obserwacji mikroskopowej, geometriq wielokrotnych sfudni

kwantowych, nieliniowe efekty geometryczne deformacji moiliwe do opisania w ramach for-

malizmu skoriczonych deformacji. Relaksacja powierzchniowa poprzecznego przekroju pr6-

bek mikroskopowych skutkuje przemieszczeniami w kierunkach X i V. Przemieszczenia w
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kierunku Z sqrznikome. Wykorzysfujqc rezultaty symulacji numerycznych (przemieszczenia),

wygenerowano pozycje atom6w w zdeformowanej, tr6jwymiarowej kom6rce heterostrukfury

nakladajqc obliczone przemieszczenia u,(X,Y,Z),ua(X,Y,Z) w plaszczytnie XY na pozycje

ka2dego z atom6w (Ga, N In) idealnej sieci. Przyjqto zerowe przemieszczenia w kierunku Z,

t t .u"(X,Y, Z) :  g.

Obliczenia metodq element6w skodczonych daly mo2liwodi wyznaczenia deformacji cien-

kiej folii, a polqczone z symulacjami obraz6w mikroskopowych daly mo2liwodi oszacowania

rozmycia interfejsu migdzyfazowego. Obrazy mikroskopowe wytworzone poprzez symulacje

numeryczne byly korelowane z obrazami mikroskopowymi otrzymanymi z eksperymentu.

Artykul [H3] jest rezultatem wsp6lpracy w ramach kierowanego przeze mnie grantu "Wphrw
warunk6w wzrostu epitaksjalnego nd samondpreZenia, pqkanie i formowanie siE kropek kwan-

towych w warstwach azotkowych", zob. par. (2.5). Pomysl pracy jest zashrgq S. Kreto kt6ry

tak2e koordynowal wszystkie prace. fa bylem odpowiedzialny za modelowanie numeryczne.

Wyniki moich obliczeri zostafu wykorzystane przez S. Kreta do analizy rozkladu indu w stud-

niach kwantowych i do wykonania symulacji obraz6w mikroskopowych. Pr6bki wykonano i

zcharakteryzowano w Instytucie Wysokich CiSnieri pAN i w firmie TopGaN, obserwacje mikro-

skopowe i analiza HRTEM byly wykonane przez autor6w z Instytutu Fizyki PAN w Warszawie

(w tym gl6wnie przez S. Kreta). Manuskrypt pracy zostal napisany przez S. Kreta. Koticowa

wersja artykutu jest wynikiem pracy wszystkich autor6w.

Artykul [H6] prezenfuje studium odksztalceri w warstwie GaAs:Si rosnqcej przy uLyciu

epitaksji z fazy cieklej metodq poprzecznego narastania (liquid phase epitaxial lateral over-

growth - ELO) na podlo2u GaAs maskowanym SiO2. Dyfrakcja rentgenowska zostala u2yta

do pomiaru ksztahu plaszczyzn pask6w ELO. Poprzez eksperyment wykazano, 2e gdy maska

SiO2 zostanie usunigta, swobodne skrzydla ELO wyginajq siq ku g6rze. Wygigcie to jest wyni-

kiem naprgzeri residualnych. Zr6dla tych naprgZeri upatrywano w niejednorodnym domiesz-

kowaniu krzemem. W celu sprawdzenia tej hipotezy, przeprowadzilem modelowanie relaksacji

swobodnych skrzydel ELO. W symulacjach zaloZono uproszczony model skrzydla. Odksztalce-

nia niedopasowania anziqzane z niejednorodnym domieszkowaniem krzemem w czg5ci skrzy-

dla modelowane byly jako odksztalcenia niesprgZyste. Model mechaniczny uproszczono do

dwuwymiarowego. fak pokazujq wyniki symulacji numerycznych, niedopasowanie sieciowe na

polqczeniu skrzydlo/podloZe ma istotny wplyw na ksztah wygigcia plaszczyzn skrzydla znaj-

dujqcych sig blisko okna wzrostu. Poprzez wlqczenie do opisu powy2szego niedopasowania,

w symulacjach uzyskano zakrzywienia plaszczyzn sieciowych zgodne z wynikami obserwacji

eksperymentalnych.

Biorqc pod uwagg niezbgdne uproszczenia wprowadzone do modelu numerycznego, zgod-

nodi wynik6w uzyskanych z symulacji numerycznych i pomiar6w eksperymentalnych jest

bardzo dobra. Pozwala to na stwierdzenie, 2e interpretacja eksperymentator6w jakoby 216-

dlem wygigi skrzydel ELO byla niejednorodnoSi domieszkowania, jest prawdziwa.

Pomysl pracy zastal zaproponowany przez Z. ZVtkiewicza (Instytut Fizyki PAN, Warszawa).
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On i czlonkowie jego grupy przeprowadzili wszystkie elementy analizy poza modelowaniem nu-

merycznym. Model mechaniczny skrzydla ELO, iego uproszczenie, oprogramowanie elemenfu

skoriczonego oraz przeprowadzenie symulacji i postprocessing zostaly wykonane pureze mnie.
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t.rr,4 Podsumowanie - najwaZniejsze osiqgnigcia przeprowadzonych badari

Publikacje [Ht-H6] mo2na traktowai jako maly krok do zrozumienia deformacji na poziomie

nanoskali.

Otrzymano nastgpujqce oryginalne rezultaty:

o Zaprezenlowano nowe podejdcie do rozwiqzania zagadnienia wyznaczenia naprgZeri od

zalo2onego rozkladu dyslokacji [Ht]. Podano por6wnanie z roawiqlaniem z liniowej teorii

sprg2ysto6ci dla nisko-energetycznej granicy dyslokacyinei.

o Zaproponowano nowe metodg wyznaczenia rozkladu pola elektrycznego wok6l dysloka-

cji, bgdqcego efektem polqczenia pola naprqZerl dyslokacji i sprzgZeri elektro-mechani-

cznych [H2].

o Zaproponowano nowq metodg wyznaczenia deformacji czgdciowo zrelaksowanych cien-

kich warstw [H5].

o W artykule [H3] zaproponowano wprowadzenie parametru dodatkowej objqtoSci (masy)

cienkiej warstwy, kt6ry opisuje liczbg kolumn atomowych w rosnqcej warstwie.

o Zaproponowano nowa metodg wyznaczania odksztalcefi niespre2ystych powodowanych

przez pojedyncze dyslokacje [H4].

o Metoda zaproponowana w artykule [H4] poa.,rrala ponadto na precyzyjne wyznaczenie

energii rdzenia dyslokacji oraz szerokodci fizycznego rdzenia dyslokacji. Taka uprosz-

czona metoda mo2e byi zastosowana do material6w, dla kt6rych brak potencjal6w mig-

dzyatomowych lub brak dostatecznie dobrych potencjal6w migdzyatomowych. Do wy-

znaczenia energii rdzeni dyslokacji nie potrzeba potencjal6w miqdzyatomowych.

o Interdyscyplinarna pracd [H5] pokazuje m.in. spos6b, w jaki moZna polqczyC dwie techniki

eksperymentalne z modelowaniem numerycznym, by uzyskai informacje o rozkladzie

materiahr (np. indu) w nano-metrycntych pr6bkach.

o Wyniki metody element6w skoriczonych zaprezentowane w [H5] pozr,rralajq ztontmie(

wplyw relaksacji cienkiej folii na rozklad przestrzenny faz materiatu. Dodatkowo, mo2na

oszacowai rozmycie powierzchni, a tak2e por6wnai te wyniki z tyrni z symulacji ob-

raz6w mikroskopowych. Wnioski z takiej analizy mogq poslu2yC do optymalizacji di6d

laserowych.

o Rezultaty modelowania numerycznego przedstawionego w [H6] potwierdzajq interpre-

tacjg zaproponowanq przez eksperymentator6w odnoSnie fu6dta wygigcia swobodnych

czgdci struktur epitaksjalnych, kt6re analizowano w pracy.
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1.5 Sumarycznv impact factor publikacji naukowych wedlug listy
]ournal Citation Report (ICR).

o Sumaryczny impact factor publikacji przed uzyskaniem stopnia doktora l: 1.373

o Sumaryczny impact factor publikacji po uzyskaniu stopnia doktora r: 26.26

r Sumaryczny impact factor moich publikacji 1: 50.635

1.6 Liczba cytowarl publikacii i index Hirscha wedlug baz,v
Web of Science

o Liczba cytowafi publikacji 2: 136

o Index Hirscha 2: 6

tlCR Science Edition 2010. I
2Dane z 72.03.20!2.
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Rozdzial 2

Om6wienie pozostalych osiqgnigi
naukowych

2.t Wyznaczenie energii granic fazowych w materialach z pamig-
ciq ksztaltu

Kilka artykul6w (zob. par. (1.1.1)r,z,o,g,ro) powstalo jako rezultat wsp6lpracy z H. Petrykiem i

S. Stupkiewiczem (IppT PAN Warszawa). Ten program badawczy kierowany byl przez H. Pe-

tryko podczas gdy ja zajmowalem sig numerycznq stronq analizy. Gl6wnym celem pracy bylo

wyznaczenie energii powierzchniowej w dw6ch stopach wykazujqcych wladciwo6ci pamigci

ksztahu, mianowicie CuAINi oraz NiTi. Analiza przeprowadzona zostala ptzy uLyciu mecha-

niki oSrodk6w ciqgfuch. Powierzchnia polqczenia material6w na poziomie mikro- lub nano-

skali traktowana byta jako niejednorodny obszar z odpowiednio przestrzennie rozlo2onymi

fazami. Poprzez wykonanie symulacji metodq elementu skoticzonego wyznaczono energie

sprq2yste dla r62nych ksztah6w polqczeri faz. Tak wyznaczona energia, na wyZszym poziomie,

mo2e byi traktowana wladnie jako energia powierzchniowa. Podobnie jak energia granicy zia-

ren jest bardzo niejednorodnie rozloZona na poziomie nanoskali, podczas gdy w makroskali

moZe ona byi traktowana jako jednorodna. W szczeg6lnodci w publikacii (t.t.t)6, problem

zostal sformulowany jako zagadnienie optymalizacji ksztaltu i przestrzennego rozkladu faz.

Minimalizowanym funkcjonalem byla energia sprg2ysta. Bazujqc na danych materialowych

dostarczonych i wyznaczonych przez S. Sfupkiewiczo przeprowadzilem analizg wra2liwo6ci i

optymalizacjq energii powierzchniowej. Artykul (1.1.1)10 zawiera dodatkowe modyfikacje.Wy-

korzystano rozszerzona metodg elementu skoriczonego (X-FEM) do lepszego opisu nieciq-

glego pola odksztalcenia na powierzchniach. Dodatkowo uiyto formalizmu metody,,level-set"

do efektywnego opisu przeslrzennego rozkladu faz materiahr i powierzchni pomiqdzy fazami.

Wykonalem czgdi numerycznq powy2szych analiz.
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2.2 Analiza deformacji di6d laserowych poddanych ciSnienia ze-
wngtrznemu

Komunikaty konferencyjne (1.2.t\ oraz (1.2.7)2 zawierajq wstqpne wyniki analiz w kt6re bylem

ostatnio zaangaZowany. Ten program badawczy kierowany jest przez W. Trzeciakowskiego z

Instytutu Wysokich Ci6nieri PAN. W ramach tego programu przeprowadzilem modelowanie

di6d laserowych (DL) montowanych na kilku podloiach. Wyniki symulacji komputerowych

(zakrzywienia pr6bek) zostaly aweryfikowane pomiarami wygiqd DL. Odksztalcenia w DL majq

du2y wplyw na emisjg energii pyzez LD. Poprzez numeryczne wyznaczenie odksztalceri w DL

uzyskali6my informacje o stopniu zrelaksowania na powierzchni Dl/podloZe.

2.3 Kierowanie projektami badawczymi

t. Wplyw warunk6w wzrostu epitaksjalnego na samonaprg2enia, pgkanie i formowanie sig

kropek kwantowych w warstwach azotkowych (grant MNiI nr 8 T07A 010 26).

2. Dyslokacje i odksztalcenia plastyczne na poziomie nanoskali (grant MNiI nr N N501

092r35).

2.t" Udzial w proiektach badawczych

t. Wykorzystanie tensorowych miar defekt6w strukfury do analizy samonaprgzerl i dystor-

sji sieci w warstwach epitaksjalnych,

grant KBN 7 T07A 004 16, wykonawca

2. Analiza mikromechaniczna i modelowanie material6w o zmiennych, zloLonych struktu-

rach marte nzyly czny ch indukowanych napr g2eni ow o,

grant KBN nr 8 T07A 0/*/" 20, wykonawca

5. Modelowanie numeryczne wydzieleri indu w sfudniach kwantowych InxGal-xN/GaN

projekt POLONIUM, wykonawca

4. Technologie wytwarzania wyrob6w z metali i stop6w o strukfurze manometrycznej,

grant KBN nr PBZ-KBN-096/T08/01, wykonawca

5. Wieloskalowe modelowanie mikromechaniczne stop6w z pamigciq ksztahu w zloZonych

stanach naprgZenia,

grant MNiI nr 4T074 032 26, wykonawca

6. Kompozyty i nanokompozyty ceramiczno-metalowe dla przemyslu lotniczego i samocho-

dowego (KomCerMet),

POIG 01.03.01-00-013/08, wykonawca
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7. Micro and Nanocrystalline Functionally Graded Materials for Transport Applications

(MATRANS), projekt ramowy UE, wykonawca

8. Efekty energii granic strukturalnych w wieloskalowym modelu mikromechanicznym dla

stop6w z pamiqciq ksztaltu,

grant MNiI nr N N50t 26773/", wykonawca

2.5 Referaty na migdzynarodowych lub krajowych konferenciach

tematycznych.

tlth U.S. National Congress on Computational Mechanics,

Minneapolis and St. Paul, Minnesota, USA, 25.07 - 28.07,2Ot1

ISDMMf! - 5th International Symposium on Defect and Material Mechanics

Sevillo Hiszpania, 27.06 - 0I.07,zOLt

Thin Film & small scale Mechanical Behavior (GRC Conference)

Waterville, USA, 2/".07 - 31.07,20L0

I Kongres Mechaniki Polskiej

Warszawa, Polska, 28.08 - 31.08,20OT

24th International Conference on Defects in Semiconductors

Albuquerque, USA, 22.07 - 27.07,2007

Thin Film & Small Scale Mechanical Behavior (GRC Conference)

Waterville, USA, 30.07 - 04.08, 2006

MIM2005 - Workshop on Micromechanics of Inelastic Materials

Warszawa, Polska, 23.0/" - 25.01,2003

CMS2001 - Workshop on Computational Material Science

Villasimius, Wochy, 17.09 - 23.09,2001

SolMech - 33rd Solid Mechanics Conference

Zakopane, Polska, 02.09 - 05.09 2000,

Multiscale Phenomena in plasticity: from Experiments to Phenomenology, Modelling &

Material Engineering

Ouranopolis, Grecja, 08.09 - 19.09, 1999
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