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Rozdziat 1

Osiggniecia naukowo-badawcze

1.1 Wpykaz recenzowanych prac naukowych
1.1.1 Prace opublikowane po uzyskaniu stopnia doktora

1. S. Stupkiewicz, G. Maciejewski, H. Petryk
Elastic micro-strain energy of austenite-martensite interface in NiTi.

Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering, vol. 20 (3), 035001,
2012, Impact Factor=1.387.

2. H. Petryk, S. Stupkiewicz, G. Maciejewski
Interfacial energy and dissipation in martensitic phase transformations. Part II: Size ef-
fects in pseudoelasticity,
Journal of the Mechanics and Physics of Solids, vol. 58 (3), 373-389, 2010, IF=3.705.

3. A. Czyzak, ].Z. Domagala, G. Maciejewski, Z.R. Zytkiewicz
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, IF=1.765.

4. S. Kret, P. Dhuzewski, A. Szczepanska, M. 7Zak, R. Czernecki, M. Krysko, M. Leszczynski,
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. 18 (46), 465707, 2007, IF=3.652.

5. G. Maciejewski,
Plastic strain field caused by dislocations,
Physica B: Condensed Matter, vol. 401-402, 699-701, 2007, IF=0.856.



10.

11.

12.

13.

14.

15.

S. Stupkiewicz, G. Maciejewski, H. Petryk,
Low-energy morphology of the interface layer between austenite and twinned martensite,
Acta Materialia, vol. 55 (18), 6292-6306, 2007, IF=3.791.

G. Maciejewski, M. Sarzynski, J. Z. Domagala, M. Leszczynski,
A new method of strain determination in partially relaxed thin films,
Physica Status Solidi C, vol. 4 (8), 3048-3055, 2007.

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

Piezoelectric field around threading dislocation in GaN determined on the basis of high-
resolution transmission electron microscopy image,

Journal of Microscopy, vol. 223 (3), 212-215, 2006, IF'=1.872.

H. Petryk, S. Stupkiewicz, G. Maciejewski,

Modeling of austenite/martensite laminates with interfacial energy effect,

Proc. IUTAM Symp. on Size Effects on Material and Structural Behaviour at Micron-
and Nano-scales, 151-162. Springer, 2006.

G. Maciejewski, S. Stupkiewicz, H. Petryk,
Elastic micro-strains at the austenite-twinned martensite interface,
Archives of Mechanics, vol. 57 (4), 277-297, 2005, IF=0.4609.

P. Ruterana, P. Singh, S. Kret, G. Jurczak, G. Maciejewski, P. Dluzewski, H.K. Cho, R.J.
Choi, H.J. Lee, E.K. Suh,

Quantitative evaluation of the atomic structure of defects and composition fluctuations at
the nanometer scale inside InGaN/GaN heterostructures,

Physica Status Solidi B, vol. 241 (12), 2735-2738, 2004, IF=1.349.

G. Maciejewski, G. Jurczak, S. Kret, P. Dluzewski, P. Ruterana,
Evidence of strong indium segregation in MOCVD In,Ga,_,N/GaN quantum layers,
MRS Proceedings, vol. 798, §11-816, 2004.

G. Jurczak, G. Maciejewski, S. Kret, P. Dhuzewski, P. Ruterana,
Modeling of indium rich clusters in MOCVD In,Ga;—,N/GaN multilayers,
Journal of Alloys and Compounds, vol. 382 (1-2), 10-16, 2004, IF=2.138.

G. Maciejewski, P. Dluzewski,
Nonlinear finite element calculations of residual stresses in dislocated crystals,
Computational Materials Science, vol. 30 (1-2), 44-49, 2004, IF=1.460.

P. Dhuzewski, G. Maciejewski, G. Jurczak, S. Kret, J. Y. Laval,
Nonlinear FE analysis of residual stresses induced by dislocations in heterostructures,
Computational Materials Science, vol. 29 (3), 379-395, 2004, IF=1.460.
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16.

17.

18.

19.

20.

S. Kret, G. Maciejewski, P. Dhuzewski, P. Ruterana, N. Grandjean, B. Damilano,
Contribution to quantitative measurement of the In composition in GaN/InGaN multilay-
ers,

Materials Chemistry and Physics, vol. 81 (2-3), 273-276, 2003, IF=2.356.

1.1.2 Prace opublikowane przed uzyskaniem stopnia doktora

P. Ruterana, S. Kret, A. Vivet, G. Maciejewski, P. Dluzewski,
Quantitative analysis of composition fluctuation in InGaN quantum wells, a comparative

study of molecular beam and metalorganic vapour phase epitaxial layers,
Journal of Applied Physics, vol. 91 (11), 8979-8985, 2002, IF'=2.079.

P. Dluzewski, G. Jurczak, G. Maciejewski, S. Kret, P. Ruterana, G. Nouet,
Finite element simulation of residual stresses in epitaxial layers,
Materials Science Forum, vol. 404-405, 141-146, 2002.

S. Kret, P. Dluzewski, G. Maciejewski , V. Potin, J. Chen, P. Ruterana, G. Nouet,

The dislocations of low-angle grain boundaries in GaN epilayers: a HRTEM quantitative
study and finite element stress state calculation,

Diamond and Related Materials, vol. 11 (3-6), 910-913, 2002, IF=1.825.

P. Dhuzewski, G. Maciejewski,
Thermodynamics of orientation discontinuity surface: Small misorientation approach,
Archive of Mechanics, vol. 53 (2), 105-122, 2001, IF=0.469.



1.2 Wpykaz nierecenzowanych prac naukowych
1.2.1 Prace opublikowane po uzyskaniu stopnia doktora

1. M. Bajda, B. Piechal, G. Maciejewski, W. Trzeciakowski, ].A. Majewski,
Pressure and temperature tuned semiconductor laser diodes,
AIP Conference Proceedings, 1399, 917-918, 2011.

2. B. Piechal, G. Maciejewski, A. Bercha, M. Reufer, A. Gomez-Iglesias, W. Trzeciakowski,
Anomalous energy shifts of the QW-transitions in red-emitting (Al)InGaP laser diodes
tuned by pressure,

AIP Conference Proceedings, 1399, 955-956, 2011.

3. S. Kret, F. Ivaldi, G. Maciejewski, M. Leszczynski, Transmission electron microscopy and
numerical modeling for the Investigation of elements composition in InGaN/AlGaN/GaN
multilayer,

Proceedings of Int. School and Conf. on the Physics of Semiconductors "Jaszowiec”,
abstract, p.61, Krynica Zdrdéj, 2009.

4. H. Petryk, G. Maciejewski, S. Stupkiewicz
Interfacial energy and size effects In stress-induced martensitic microstructures,
EMMC-10 Conference "Multi-phase and multi-component materials under dynamic lo-

ading”, Kazimierz Dolny, Poland, 2007

5. P. Ruterana, P. Singh, S. Kret, HK. Cho, H.J. Lee, EK. Suh, G. Jurczak, G. Maciejewski,
P. DluzewskKi,

Size and shape of In rich clusters and InGaN QWs at the nanometer scale,
Physica Status Solidi C, 7, 2381-2384, 2005.

6. G. Jurczak, S. Kret, P. Ruterana, G. Maciejewski, P. Dluzewski, A.M. Sanchez, M.A. di
Forte Poisson,
Indium rich clusters in MOCVD InGaN/GaN: high resolution electron microscopy study
and finite element modeling.
Proceedings of 13th Int. Conf. Microscopy of Semiconducting Materials, University
of Cambridge, 2003.



1.2.2 Prace opublikowane przed uzyskaniem stopnia doktora

. P. Dhuzewski, G. Maciejewski, S. Kret,
Nonlinear finite element analysis of residual stresses in semiconductor epilayers,

Proceedings of 2nd European Conference on Computational Mechanics, Krakéw,
2001.

. P. Dluzewski, G. Maciejewski, S. Kret,
Analysis of Residual Stresses in Heteroepitaxial layers,
Proceedings of 33rd Solid Mechanics Conference, Zakopane, 1999.



1.3 Wpykaz prac stanowigcych jednotematyczny cykl publikacji

Gléwne osiggniecie naukowe wynikajgce z art. 16 ust. 2 ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o
stopniach naukowych i tytule naukowym (Dz. U. nr 65, poz. 595 wraz z p6zniejszymi zmianami)

stanowi cykl prac, ujetych pod wspélnym tytutem:

Numeryczna analiza deformacji struktur krystalicznych i ich defektow

na poziomie nanoskali.
Powyzszy cykl stanowiq prace:

H1 G. Maciejewski, P. Dluzewski,
Nonlinear finite element calculations of residual stresses in dislocated crystals,
Computational Materials Science, vol. 30 (1-2), 44-49, 2004.

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,
Journal of Microscopy, vol. 223 (3), 212-215, 2006.

H3 G. Maciejewski, M. Sarzynski, J. Z. Domagala, M. Leszczynski,
A new method of strain determination in partially relaxed thin films,
Physica Status Solidi C, vol. 4 (8), 3048-3055, 2007.

H4 G. Maciejewski,
Plastic strain field caused by dislocations,
Physica B: Condensed Matter, vol. £01-402, 699-701, 2007.

H5 S. Kret, P. Dhuzewski, A. Szczepanska, M. 7Zak, R. Czernecki, M. Krysko, M. Leszczynski,
G. MaciejewskKi,
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. 18 (46), 465707, 2007.

H6 A. Czyzak, ]. Z. Domagala, G. Maciejewski, Z.R. Zytkiewicz
X-ray diffraction micro-imaging of strain in laterally overgrown GaAs layers. Part [:
analysis of a single GaAs stripe,
Applied Physics A, vol. 91 (4), 601-607, 2008.

* O$wiadczenia wspoétautoréw prac, z okredleniem ich indywidualnego wktadu w powstanie poszcze-

gdlnych prac, znajduja sie w zalaczniku 7.
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1.4 Omoéwienie celu naukowego powyzszych prac, osiagnietych
wynikéw wraz z omoOwieniem ich ewentualnego wykorzysta-
nia

Miniaturyzacja urzadzen elektronicznych prowadzi do wzmozonego zainteresowania mozli-
wosciami opisu deformacji na poziomie nanoskali. Natrafiono jednak na wiele probleméw z
wyznaczaniem wlasnoéci mechanicznych, opisem deformacji (nielokalno$é oddzialywan) oraz
z odmiennoscig wladciwosci materialéw na poziomie nanoskali (w poréwnaniu do tych na
poziomie makroskali). Te odmienne wlasciwosci, jak i specyficzne obszary zastosowan, wymu-
szaja bardziej wysublimowane, ale tez motywowane fizycznie, podejécie do opisu mechanicz-
nego. Mechanika komputerowa odgrywa coraz wigksza role w tych obszarach badan ponie-
waz umozliwia zrozumienie zachowania mechanicznego materialéw i pozwala na zmniejszenie
kosztéw wytwarzania urzadzen. W wielu przypadkach, dla zrozumienia fizycznej natury bada-
nych zjawisk, rezultaty eksperymentalne musza by¢ uzupetnione lub potwierdzone modelowa-
niem komputerowym.

Gléwnym celem serii prac [H1-H6], zob. par. (1.3), byto rozwinigcie i twdrcze zastosowanie
metod mechaniki komputerowej do analizy deformacji na poziomie nanoskali.

Dyslokacje i inne defekty struktury odgrywaja duza role w urzqdzeniach nano-wymiaro-
wych, ze wzgledu na ich wplyw na mechaniczne i fizyczne parametry urzadzen. Deformacje
wywotywane przez dyslokacje na poziomie nanoskali byty obiektem analiz w publikacjach [H1],
[H2] oraz [H4]. Artykul [H1] zawiera opis nowego podejécia do wyznaczania naprezen wywoty-
wanych przez niskoenergetyczng granice dyslokacyjng, podczas gdy deformacje wywolywane
przez pojedyncza linie dyslokacyjna byty obiektem analizy w [H4]. W przypadku urzadzen nano-
elektromechanicznych, ich uzytecznoéé oraz czas zycia zaleza cze¢sto od rozkladu dyslokacji
i ich gestoéci. Wielka role odgrywaja réwniez odksztalcenia i pola elektryczne wywolywane
przez dyslokacje. Oszacowanie rozkladu pola elektrycznego wywolywanego przez dyslokacje
krawedziowq, poprzez sprzgzenie mechaniczno-elektryczne, zostalo zaprezentowane w [H2].
Pole elektryczne obliczono tam na podstawie eksperymentalnie wyznaczonego pola odksztat-
cen.

W pracach [H3], [H5] oraz [H6] analizowano deformacje wynikajace z niedopasowania sie-
ciowego warstw heterostruktury krystalicznej oraz z niejednorodnoéci rozktadu materiatu. W%
pracy [H3] uwage zogniskowano na niesprezystq relaksacje cienkich warstw. Zaproponowano
numeryczng metode opisu geometrycznie nieliniowych deformacji takich warstw. Jak wyka-
zano, mechanika komputerowa moze odtworzy¢é obserwowane wygiecia heterostruktur, co
moze byé istotne dla projektowania didéd laserowych o zatozonych wiasnosciach.

Dla zrozumienia deformacji nanokrystalicznych warstw InGaN, modelowanie numeryczne
zostato zintegrowane z jakoéciowq, wysokorozdzielcza mikroskopia elektronowa [HS5]. Wyko-
rzystanie synergii obu metod umozliwito interpretacj¢ rozktadu indu w analizowanych war-

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



perymentatoréw dotyczace wplywu niejednorodnego domieszkowania krzemu w warstwach
epitaksjalnych o wzrodcie poprzecznym na wygiecie skrzydet tych warstw. Rezultaty symulacji
pomogly w interpretacji danych eksperymentalnych.

Szerszy opis celu badan i zastosowanych metod przedstawiono ponizej.

1.41 Deformacje zdefektowanych warstw krystalicznych - [H3]

Woyznaczenie odksztalcen w czeéciowo zrelaksowanych cienkich warstwach. Artykut
[H3] opisuje nowa metode wyznaczania odksztalcen w czedciowo zrelaksowanych cienkich
warstwach epitaksjalnych. Jako dane do analizy postuzyly eksperymentalnie wyznaczone pro-
mienie wygie¢ prébki. Niedopasowanie sieciowe migdzy krysztalami GaN a AIN (—2.5%) oraz
InN (+10%) jest stosunkowo duze. Prowadzi ono do znacznego wygigcia struktury epitaksjal-
nej, a po przekroczeniu grubosci krytycznej rosnacej warstwy skutkuje nukleacja defektow.
Pomiar krzywizny wygietej probki, ze wzgledu na swa prostote, jest czesto stosowany dla
sprawdzenia stopnia zrelaksowania warstw epitaksjalnych. Metoda ta pozwala na badania od-
ksztalcen in-situ. Gdy prébka nie zawiera dyslokacji niedopasowania, pomiar wygigcia probki
pozwala na wyznaczenie naprezen w probce poprzez wzér Stoney'a [Stoney, Proc. R. Soc.
Lond. A, 1909]. Wzér ten wyprowadzono zaktadajac nastgpujace uproszczenia: grubosé filmu
jest bardzo mata w poréwnaniu do grubosci podtoza; materiaty filmu i podtoza sa jednorodne,
izotropowe i liniowo sprezyste; niedopasowanie sieci jest mate. Stad formalizm nieskonczenie
malych odksztalcen i obrotéw jest w tym przypadku adekwatny.

Powszechnie wiadomo, ze klasyczny juz wzor Stoney’a nie sprawdza si¢ dla cienkich warstw
zawierajacych dyslokacje niedopasowania (co tez wynika z zalozen przy jego wyprowadze-
niu). Wynika stad potrzeba metody pozwalajacej na opis deformacji (parametréw sieciowych)
warstw epitaksjalnych, w ktérych zaszta niesprezysta relaksacja energii. W artykule [H3] za-
proponowano podejécie numeryczne wykorzystujace metode elementéw skoriczonych (MES)
oraz mechanike kontynualng w zakresie skonczonych deformacji.

Gléwne zalozenie dotyczace fizyki deformacji okreslono nastepujgco: wigkszos$¢ z dyslo-
kacji niedopasowania relaksowanej cienkiej warstwy powstaje na jej dolnej powierzchni. Jako
wskaznik stopnia relaksacji warstwy przyjeto promien wygiecia prébki. W pracy [3] przedsta-
wiono przyklad czesciowo zrelaksowanej heterostruktury azotkowej. Promieri wygiecia probki
zmierzono przy uzyciu miernika laserowego wlasnej produkcji.

Parametry sieci warstw krystalograficznych zmierzono za pomoca dyfrakcji rentgenow-
skiej w kierunku réwnoleglym i prostopadtym do kierunku wzrostu [0001]. Dla zbadania uzy-
tecznoéci zaproponowanej metody, poréwnano wyniki otrzymane z zaproponowanego modelu
numerycznego z wynikami pomiaréw za pomoca dyfrakcji rentgenowskiej. Dodatkowo wpro-
wadzono parametr niezbedny do uwzglednienia nukleacji dyslokacji w cienkich warstwach,
ktéry opisuje zwiekszong iloé¢ masy na podtozu z dyslokacjami.

Dwa elementy proponowanej metody sa nowe w stosunku do obecnie istniejacych:



e Pierwszy, to wprowadzenie stopnia relaksacji cienkiej warstwy (gestosci dyslokacji) na
gbrnej jej powierzchni. Zatozono, ze gesto$¢ dyslokacji na gérnej powierzchni warstwy
jest potowa gestosci dyslokacji na jej dolnej powierzchni. Wydaje sie, ze rozklad catko-
witej energii sprezystej na energie dyslokacji niedopasowania i energi¢ wygiecia probki
bytby wlasciwszym. Poniewaz energia zbioru dyslokacji zalezy od ich interakcji, takie roz-
partycjonowanie energii w ogélnym przypadku nie jest mozliwe. Nalezy nadmieni¢, ze
mechanizm relaksacji jest ztozony i zalezy od warunkéw wzrostu epitaksjalnego, grubosci
poszezegdlnych warstw i wielu innych parametréw. Dlatego tez, przyjecie powyzszego za-
lozenia traktowadé trzeba jako przyblizone, ale i niezbedne, dla zachowania prostoty opisu
deformacji. Wprowadzone zalozenie wynika z naszej niedostatecznej wiedzy o mechani-

zmach rzadzacych relaksacjaq nanostruktur.

e Drugi, to uwzglednienie zaleznosci objetosci warstwy krysztalu (masy) podczas wzrostu
epitaksjalnego z fazy gazowej lub cieklej od iloéci kolumn atomowych podtoza. Nukleacja
dyslokacji niedopasowania na powierzchni rozdziatu warstwa/podtoze prowadzi do wzro-
stu iloéci kolumn atomowych rosnacej warstwy (lub zmniejszenia, w przypadku wektora
Burgersa skierowanego przeciwnie). Jak wiec pokazano w [H3], koniecznym jest wprowa-
dzenie parametru opisujacego dodatkowg mase warstwy (w stosunku do masy warstwy
wzrastajacej na podlozu bez dyslokacji). W mojej opinii, powyzej opisany czynnik dodat-
kowej masy warstwy powinien by¢ wlaczony do opisu deformacji zrelaksowanych lub

czesciowo zrelaksowanych cienkich warstw nanokrystalicznych.

Stopien zrelaksowania warstw otrzymano poprzez numeryczne dopasowanie krzywizny
probki do krzywizny zmierzonej eksperymentalnie. Doskonata zgodnos$¢ wynikéw modelo-
wania z eksperymentalnie zmierzonymi parametrami sieciowymi (dyfrakcja rentgenowska)
pozwala sadzié, ze zaproponowana metoda bedzie uzyteczna do opisu parametréw sieciowych
cze$ciowo zrelaksowanych warstw epitaksjalnych.

Azotki nalezg do krysztaldw wykazujacych silne efekty piezoelektryczne. Dlatego przepro-
wadzono analize wptywu efektu sprzezenia elektro-mechanicznego na otrzymane wartosci wy-
gie¢ probek. Okazalo sig, ze efekt piezoelektryczny nie miat istotnego wptywu w analizowanym
zagadnieniu.

Artykut [H3] powstal w wyniku wspélpracy w ramach kierowanego przeze mnie grantu
~Wplyw warunkéw wzrostu epitaksjalnego na samonaprezenia, pgkanie i formowanie si¢ kro-
pek kwantowych w warstwach azotkowych”, zob. par. (2.3). Pomyst metody zostat zapropo-
nowany przeze mnie. Cze$¢ eksperymentalna tj. wzrost prébek, ich charakteryzacja, pomiary
parametrdw sieci i wygie¢ probek zostata wykonana przez wspdlautordw. Ja napisatem pierw-
szg wersje artykuhlu (poza cze$cia opisujaca eksperymenty), podczas gdy ostateczna wersja jest

wynikiem pracy wszystkich autoréw.



1.4.2 Analiza deformacji sieci krystalicznych wywolywanych przez defekty -
[H1,H2,H4]

Wyznaczanie naprezen wywolywanych przez granice dyslokacyjne. Dostgpne metody
obliczeniowe do wyznaczania naprezen i orientacji sieci wywolywanych przez dyslokacje sa
stosunkowo skromne. Jest to szczegdlnie widoczne w poréwnaniu do metod komputerowych
przeznaczonych do konstrukeji inzynierskich w makroskali. Opisy efektow zwigzanych z dys-
lokacjami opieraja sie zwykle na liniowej teorii sprezystodci. Wyrazenia analityczne dla na-
prezen, powszechnie stosowane w literaturze, uwzgledniaja zwykle jedynie izotropi¢ sprezysta
oraz pomijajq nieciagltosci w obszarze rdzenia dyslokacji.

Rola metod analitycznych i semi-analitycznych zastepowana jest obecnie przez metody nu-
meryczne, w tym gléwnie przez metode elementéw skonczonych. W literaturze mozna znalezé
tylko kilka przykladéw zastosowania metody elementéw skonczonych wraz z formalizmem
skonczonych deformacji oraz teorii dyslokacji do wyznaczenia pél naprezen pochodzacych od
dyslokacji. Inny sposéb symulacji komputerowych dyslokacji zapewniajg dynamika moleku-
larna i dynamika dyslokacji. Jednak obie te grupy, ze wzgledu na duze wymagania sprzg¢towe,
nie moga by¢ uzywane do symulacji duzych obszarow materiahu.

W artykule [H1] zaprezentowano nowe podejscie do wyznaczania naprezen wywoly-
wanych przez dyslokacje w materiale anizotropowym. W pracy przedstawiono przyklad
numeryczny oraz potencjalny obszar zastosowan. Celem artykutu [H1] byta prezentacja nu-
merycznego wyznaczenia pola naprezeri wywolanego przez zatozony rozktad dyslokacji oraz
praktyczne wykorzystanie kontynualnej teorii dyslokacji w celu uzyskania nie tylko jakoscio-
wego, ale i iloéciowego opisu deformacji zwigzanych z dyslokacjami na poziomie nanoskali.
Opis zawiera nie tylko symetryczng cz¢$¢ niesprezystych dystorsji, ale tez niesymetryczna.
Daje to mozliwoéé precyzyjnego opisu odpowiedzi odksztatcenie-naprezenie oraz opisu rota-
cji sieci krystalicznej. Zaprezentowana metoda bierze pod uwage peing anizotropie materialy,
ewentualng skomplikowang geometrie probki, a takze efekty skonczonych deformacji. W celu
pokazania zalet proponowanej metody, naprezenia wyznaczone wokot niskokatowej granicy
dyslokacyjnej poréwnano z rozwigzaniem znanym z liniowej teorii dyslokacji.

Praca [H1] powstata w wyniku wspolpracy z P. Dhuzewskim (promotorem mojego przewodu
doktorskiego). Wykorzystalidmy algorytm zaproponowany przez wspotautora. Ja wykonatem
obliczenia i dokonalem poréwnan z rozwigzaniem z liniowej teorii dyslokacji. Przygotowanie
manuskryptu i jego korekty zostaly wykonane wspoélnie.

Deformacje wywolywane przez pojedyncza dyslokacje. W pracy [H4] zaproponowa-
tem metode wyznaczania pola deformacji niesprezystych wywotywanego przez pojedynczq
linie dyslokacji. Przez deformacje niesprezysta rozumiem ,eigen-deformation” lub, w termi-
nologii uzywanej przez Kroner'a deformacje plastyczng, ktéra jest niezbedna do powstania
dyslokacji. Wyznaczenie pola deformacji niesprezystych wywolywanego przez dyslokacje jest

kluczowe dla prawidtowego opisu energetycznego dyslokacji. Zaproponowana metoda wyko-
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rzystuje kontynualng teorie dyslokacji oraz metode elementéw skornczonych. Przedstawiono
przyktad opisu energetycznego dyslokacji rubowej w krzemie. Wyznaczono energi¢ rdzenia
dyslokacji. Weryfikacje mozliwosci zaproponowanej metody dokonano poprzez poréwnanie
uzyskanych rezultatéw z analogicznymi z dynamiki molekularnej. Bardzo dobra zgodno$¢
uzyskanych wynikéw potwierdza, ze zaproponowana metoda moze rozszerzy¢ stosowalnosé
metod mechaniki kontinuum, a tym samym zwiekszy¢ jej mozliwosci. Jako przyklad mozna
podaé szeroko stosowany model Peierls'a—Nabarro, w ktérym deformacja niesprezysta zloka-
lizowana jest w ptaszczyznie poslizgu. Zaproponowana metoda umozliwia zweryfikowanie tego
zalozenia.

Metoda zaprezentowana w pracy [H4] umozliwia precyzyjne wyznaczenie energii
rdzenia dyslokacji oraz rozmiaru fizycznego rdzenia dyslokacji. Poniewaz do wyznaczenia
dwéch powyzszych wielkosci nie jest wymagany potencjal migdzyatomowy, taka uproszczona
metoda moze znalez¢ zastosowanie do materiatéw, dla ktérych brakuje potencjalu migdzyato-
mowego. Trzeba jednak zaznaczy¢, ze pelne sprawdzenie zaproponowanej metody wymaga
znacznie szerszych badan.

Wydaje sie, ze gtdwnym ograniczeniem zaproponowanej metody jest fakt pominiecia w
opisie dyskretnej budowy materii. Jednak w przypadku, gdy dla danego materiatu brak jest
potencjatu miedzyatomowego lub gdy jego wartodciowos$é pozostawia wiele do zyczenia, wspo-
mniane ograniczenie staje sie zaleta. Do wyznaczenia energii rdzeni dyslokacji potrzebne sg
tylko moduly sztywnosci krysztatu.

Pole elektryczne wywolywane przez dyslokacje. W pracy [H2] zaproponowalem nowg
metode wyznaczenia pola elektrycznego wokot dyslokacii.

Podjeto ostatnio wiele prob wyznaczenia pola elektrycznego woké}t dyslokacji oraz ladunku
zgromadzonego ma linii rdzenia dyslokacji. Wykorzystuje si¢ do tego kilka metod: holografi¢
elektronowa, balistyczng mikroskopie elektronowa (the ballistic electron emission microscopy)
w polaczeniu z elektrostatycznym modelowaniem rozkladu potencjatu; skaningowq mikrosko-
pie potencjalu powierzchni (the scanning surface potential microscopy). Rozklad potencjatu
elektrycznego wokot dyslokacji jest rezultatem nakladania si¢ potencjalu pochodzacego od
tadunkéw zgromadzonych na rdzeniu dyslokacji oraz potencjalu wywolywanego przez pole
odksztalcen (poprzez sprzezenie mechaniczno-elektryczne).

Zaproponowana metoda zostata zilustrowana na przykladzie cienkiej warstwy GaNu. Pole
elektryczne wokét dyslokacji zostato wyznaczone w dwdch krokach: wyznaczenie pola od-
ksztalcen sprezystych na bazie wysokorozdzielczej mikroskopii elektronowej (HRTEM) i przy
uzyciu metody fazy geometrycznej, numerycznego wyznaczenia rozkladu potencjatu elektrycz-
nego. Prébki do obserwacji mikroskopowych i obrazy mikroskopowe zostaly wykonane przez
P. Ruterana (CNRS-ENSICAEN, Caen, Francja), analiz¢ metodq fazy geometrycznej wyko-
nat S. Kret (Instytut Fizyki PAN, Warszawa). Analiza powyzsza moze dostarczy¢ cztery skla-
dowe tensora dystorsji sieci. Poprzez efekt piezoelektryczny odksztalcenia wywotuja pole elek-

tryczne. Tak wiec, po wyznaczeniu pola odksztalcen sprezystych mozna wyznaczy¢ rozkltad pola
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elektrycznego na podstawie sprzezenia piezoelektrycznego.

W pracy [H2] zaprezentowano relatywnie proste podejécie dajgce jednak cenng informacje
o rozkladzie pola elektrycznego wywolywanego przez dyslokacje w bardzo cienkiej prébee
materialu. Wykorzystujac tg metode mozna dokona¢ dekompozycji pola elektrycznego na
pole pochodzace od tadunku zgromadzonego na linii rdzenia dyslokacji i pole pochodzace od
odksztalcen.

Prébki i obraz HRETM zostaly wykonane przez P. Ruterana; analize metoda fazy geome-
trycznej wykonat S. Kret, podczas gdy ja bytem pomystodawcq badan, wykonalem modelo-
wanie numeryczne, implementacje numeryczng i napisatem pierwsza wersje artykutu (poza
opisem czedci eksperymentalnej i tej dotyczacej analizy obrazu mikroskopowego). Przyjecie
warunkéw brzegowych poprzedzone byto dhuga dyskusja ze S. Kretem. Koncowa wersja ar-
tykuhu jest wynikiem pracy wszystkich autoréw. Artykut [H2] powstal w wyniku wspotpracy
w ramach kierowanego przeze mnie grantu ,Wplyw warunkéw wzrostu epitaksjalnego na sa-
monaprezenia, pekanie i formowanie si¢ kropek kwantowych w warstwach azotkowych”, zob.
par. (2.3).

1.4.3 Deformacje (prawie) bezdefektowych warstw krystalicznych - [H5,H6]

W dwéch interdyscyplinarnych pracach [H5] i [H6] celem mojej pracy bylo takie mo-
delowanie komputerowe deformacji nanostruktur by umozliwi¢ uzyskanie nowych in-
formacji eksperymentalnych lub by poméc w interpretacji juz otrzymanych wynikow
eksperymentéw. W pracy [H5] zaprezentowano szeroko zakrojong analiz¢ wyznaczania kon-
centracji indu w warstwach I'n,Ga;_, N na podstawie obrazéw wysokorozdzielczej mikroskopii
elektronowej (HRTEM). Réwnolegle wykonano bezposrednie pordwnanie wynikéw z analizy
mikroskopowej z wynikami dyfrakcji rentgenowskiej na tych samych prébkach. Gtéwnym
celem pracy [H5] byto przedstawienie i opis struktury krystalograficznej studni kwantowych
InGaN/GaN wzrastajgcych na nisko-defektowych podlozach krysztatu GaN-u. Dyslokacje nie
wplywaty na segregacje indu, ze wzgledu na sieciowo dopasowane podloze. Dodatkowo moz-
liwe byto uzyskanie danych eksperymentalnych z obrazéw HRTEM oraz z wysokorozdzielczej
dyfrakcji rentgenowskiej (HRXRD), wolnej od artefaktéw zwigzanych z dyslokacjami.
Mozliwo$¢ wyznaczenia profilu skladu chemicznego na powierzchni dwu faz materiatéow
jest obecnie kwestionowana. Dla wyznaczenia takiego profilu przeprowadzono seri¢ symula-
cji préobek nano-metrycznej wielkoéci. Wyznaczono ich deformacje w plaszczyznie XY (X jest
kierunkiem réwnolegltym do osi [0001] krysztalu heksagonalnego, Y jest kierunkiem wigzki
elektronowej). W przeprowadzonych symulacjach wzieto pod uwage efekty relaksacji cienkiej
folii, warunki brzegowe podczas obserwacji mikroskopowej, geometri¢ wielokrotnych studni
kwantowych, nieliniowe efekty geometryczne deformacji mozliwe do opisania w ramach for-
malizmu skonczonych deformacji. Relaksacja powierzchniowa poprzecznego przekroju pré-

bek mikroskopowych skutkuje przemieszczeniami w kierunkach X i Y. Przemieszczenia w
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kierunku Z sa znikome. Wykorzystujac rezultaty symulacji numerycznych (przemieszczenia),
wygenerowano pozycje atoméw w zdeformowanej, tréjwymiarowej komérce heterostruktury
nakladajac obliczone przemieszczenia ug(X,Y, Z), uy(X,Y, Z) w plaszczyznie XY na pozycje
kazdego z atoméw (Ga, N, In) idealnej sieci. Przyjeto zerowe przemieszczenia w kierunku Z,
tj. u.(X,Y, Z) =0.

Obliczenia metoda elementéw skonczonych daty mozliwo$é wyznaczenia deformacji cien-
kiej folii, a potgczone z symulacjami obrazéw mikroskopowych daty mozliwo$¢ oszacowania
rozmycia interfejsu miedzyfazowego. Obrazy mikroskopowe wytworzone poprzez symulacje
numeryczne byly korelowane z obrazami mikroskopowymi otrzymanymi z eksperymentu.

Artykul [H3] jest rezultatem wspotpracy w ramach kierowanego przeze mnie grantu ,Wplyw
warunkéw wzrostu epitaksjalnego na samonaprezenia, pekanie i formowanie si¢ kropek kwan-
towych w warstwach azotkowych”, zob. par. (2.3). Pomys} pracy jest zashugq S. Kreta, ktory
takze koordynowal wszystkie prace. Ja bylem odpowiedzialny za modelowanie numeryczne.
Wyniki moich obliczen zostaty wykorzystane przez S. Kreta do analizy rozkladu indu w stud-
niach kwantowych i do wykonania symulacji obrazéw mikroskopowych. Prébki wykonano i
zcharakteryzowano w Instytucie Wysokich Cisnient PAN i w firmie TopGaN, obserwacje mikro-
skopowe i analiza HRTEM byly wykonane przez autoréw z Instytutu Fizyki PAN w Warszawie
(w tym gtéwnie przez S. Kreta). Manuskrypt pracy zostal napisany przez S. Kreta. Koncowa
wersja artykutu jest wynikiem pracy wszystkich autorow.

Artykul [H6] prezentuje studium odksztalcenn w warstwie GaAs:Si rosnacej przy uzyciu
epitaksji z fazy cieklej metodg poprzecznego narastania (liquid phase epitaxial lateral over-
growth - ELO) na podtozu GaAs maskowanym SiO,. Dyfrakcja rentgenowska zostata uzyta
do pomiaru ksztattu plaszczyzn paskéw ELO. Poprzez eksperyment wykazano, ze gdy maska
SiO, zostanie usunieta, swobodne skrzydta ELO wyginajq si¢ ku goérze. Wygigcie to jest wyni-
kiem naprezen residualnych. Zrédla tych naprezen upatrywano w niejednorodnym domiesz-
kowaniu krzemem. W celu sprawdzenia tej hipotezy, przeprowadzilem modelowanie relaksacji
swobodnych skrzydel ELO. W symulacjach zatozono uproszczony model skrzydta. Odksztatce-
nia niedopasowania zwigzane z niejednorodnym domieszkowaniem krzemem w czgsci skrzy-
dta modelowane byly jako odksztalcenia niesprezyste. Model mechaniczny uproszczono do
dwuwymiarowego. Jak pokazujg wyniki symulacji numerycznych, niedopasowanie sieciowe na
polaczeniu skrzydlo/podtoze ma istotny wptyw na ksztatt wygiecia plaszczyzn skrzydla znaj-
dujacych sie blisko okna wzrostu. Poprzez wlaczenie do opisu powyzszego niedopasowania,
w symulacjach uzyskano zakrzywienia plaszczyzn sieciowych zgodne z wynikami obserwacji
eksperymentalnych.

Biorac pod uwage niezbedne uproszczenia wprowadzone do modelu numerycznego, zgod-
no$é¢ wynikéw uzyskanych z symulacji numerycznych i pomiaréw eksperymentalnych jest
bardzo dobra. Pozwala to na stwierdzenie, ze interpretacja eksperymentatoréw, jakoby zré-
dtem wygieé skrzydel ELO byla niejednorodno$é¢ domieszkowania, jest prawdziwa.

Pomys} pracy zastat zaproponowany przez Z. Zytkiewicza (Instytut Fizyki PAN, Warszawa).
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On i cztonkowie jego grupy przeprowadzili wszystkie elementy analizy poza modelowaniem nu-
merycznym. Model mechaniczny skrzydla ELO, jego uproszczenie, oprogramowanie elementu

skonczonego oraz przeprowadzenie symulacji i postprocessing zostaly wykonane przeze mnie.
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1.4.4 Podsumowanie - najwazniejsze osiggniecia przeprowadzonych badan

Publikacje [H1-H6] mozna traktowa¢ jako maty krok do zrozumienia deformacji na poziomie
nanoskali.

Otrzymano nastepujace oryginalne rezultaty:

e Zaprezentowano nowe podejécie do rozwigzania zagadnienia wyznaczenia naprezen od
zalozonego rozktadu dyslokacji [H1]. Podano poréwnanie z rozwigzaniem z liniowej teorii

sprezystosci dla nisko-energetycznej granicy dyslokacyjne;j.

e Zaproponowano nowa metode wyznaczenia rozkladu pola elektrycznego wokot dysloka-
cji, bedacego efektem polaczenia pola naprezen dyslokacji i sprzezen elektro-mechani-
cznych [H2].

e Zaproponowano nowq metode wyznaczenia deformacji czgdciowo zrelaksowanych cien-
kich warstw [H3].

e W artykule [H3] zaproponowano wprowadzenie parametru dodatkowej objgtosci (masy)

cienkiej warstwy, ktéry opisuje liczbe kolumn atomowych w rosnacej warstwie.

e Zaproponowano nowa metode wyznaczania odksztatlcen niesprezystych powodowanych

przez pojedyncze dyslokacje [H4].

e Metoda zaproponowana w artykule [H4] pozwala ponadto na precyzyjne wyznaczenie
energii rdzenia dyslokacji oraz szerokosci fizycznego rdzenia dyslokacji. Taka uprosz-
czona metoda moze byé¢ zastosowana do materialéw, dla ktérych brak potencjatéw mie-
dzyatomowych lub brak dostatecznie dobrych potencjatéw migdzyatomowych. Do wy-

znaczenia energii rdzeni dyslokacji nie potrzeba potencjatéw miedzyatomowych.

e Interdyscyplinarna praca [H5] pokazuje m.in. sposéb, w jaki mozna polaczy¢ dwie techniki
eksperymentalne z modelowaniem numerycznym, by uzyska¢ informacje o rozkladzie

materiatu (np. indu) w nano-metrycznych prébkach.

e Wyniki metody elementéw skonczonych zaprezentowane w [H5] pozwalajg zrozumie¢
wplyw relaksacji cienkiej folii na rozklad przestrzenny faz materiatu. Dodatkowo, mozna
oszacowaé rozmycie powierzchni, a takze poréwnaé te wyniki z tymi z symulacji ob-
razéw mikroskopowych. Wnioski z takiej analizy mogaq postuzyé do optymalizacji diéd

laserowych.

e Rezultaty modelowania numerycznego przedstawionego w [H6] potwierdzajg interpre-
tacje zaproponowang przez eksperymentatoréw odnosnie Zrédta wygiecia swobodnych

czedci struktur epitaksjalnych, ktére analizowano w pracy.
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1.5 Sumaryczny impact factor publikacji naukowych wedlug listy
Journal Citation Report (JCR).

e Sumaryczny impact factor publikacji przed uzyskaniem stopnia doktora !: 4.373
e Sumaryczny impact factor publikacji po uzyskaniu stopnia doktora !: 26.26

e Sumaryczny impact factor moich publikacji 1 30.633

1.6 Liczba cytowan publikacji i index Hirscha wedlug bazy
Web of Science

e Liczba cytowan publikacji 2, 136

e Index Hirscha 2: 6

YJCR Science Edition 2010.
2Dane z 12.03.2012.
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Rozdziat 2

Omoéwienie pozostaltych osiggniec
naukowych

2.1 Wpyznaczenie energii granic fazowych w materiatach z pamie-
cig ksztalttu

Kilka artykutéw (zob. par. (1.1.1)126.9.10) powstato jako rezultat wspdlpracy z H. Petrykiem i
S. Stupkiewiczem (IPPT PAN Warszawa). Ten program badawczy kierowany byt przez H. Pe-
tryka, podczas gdy ja zajmowatem si¢ numeryczng strong analizy. Gtéwnym celem pracy byto
wyznaczenie energii powierzchniowej w dwdéch stopach wykazujacych whasciwosci pamigci
ksztattu, mianowicie CuAINi oraz NiTi. Analiza przeprowadzona zostala przy uzyciu mecha-
niki oérodkéw ciggltych. Powierzchnia polaczenia materiatéw na poziomie mikro- lub nano-
skali traktowana byla jako niejednorodny obszar z odpowiednio przestrzennie roztozonymi
fazami. Poprzez wykonanie symulacji metoda elementu skoriczonego wyznaczono energie
sprezyste dla réznych ksztaltéw polaczen faz. Tak wyznaczona energia, na wyzszym poziomie,
moze byé traktowana wlasnie jako energia powierzchniowa. Podobnie jak energia granicy zia-
ren jest bardzo niejednorodnie roztozona na poziomie nanoskali, podczas gdy w makroskali
moze ona byé traktowana jako jednorodna. W szczegdlnosci w publikacji (1.1.1)¢, problem
zostat sformutowany jako zagadnienie optymalizacji ksztaltu i przestrzennego rozktadu faz.
Minimalizowanym funkcjonalem byla energia sprezysta. Bazujac na danych materiatowych
dostarczonych i wyznaczonych przez S. Stupkiewicza, przeprowadzitem analize wrazliwosci i
optymalizacje energii powierzchniowej. Artykut (1.1.1);¢ zawiera dodatkowe modyfikacje. Wy-
korzystano rozszerzona metode elementu skonczonego (X-FEM) do lepszego opisu niecig-
gtego pola odksztalcenia na powierzchniach. Dodatkowo uzyto formalizmu metody ,level-set”
do efektywnego opisu przestrzennego rozktadu faz materialu i powierzchni pomigdzy fazami.

Wykonalem cze$é numeryczng powyzszych analiz.
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2.2

Analiza deformacji didéd laserowych poddanych cisnieniu ze-
wnetrznemu

Komunikaty konferencyjne (1.2.1); oraz (1.2.1); zawierajg wstepne wyniki analiz, w ktére bylem

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

Instytutu Wysokich Ciénienn PAN. W ramach tego programu przeprowadzitem modelowanie

diéd laserowych (DL) montowanych na kilku podtozach. Wyniki symulacji komputerowych

(zakrzywienia prébek) zostaly zweryfikowane pomiarami wygieé DL. Odksztatcenia w DL majq

duzy wplyw na emisje energii przez LD. Poprzez numeryczne wyznaczenie odksztalcetn w DL

uzyskaliémy informacje o stopniu zrelaksowania na powierzchni DL/podtoze.

2.3

2.4

Kierowanie projektami badawczymi

. Wplyw warunkéw wzrostu epitaksjalnego na samonaprezenia, pekanie i formowanie si¢

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

Dyslokacje i odksztalcenia plastyczne na poziomie nanoskali (grant MNil nr N N501
092135).

Udzial w projektach badawczych

. Wykorzystanie tensorowych miar defektéw struktury do analizy samonaprezen i dystor-

sji sieci w warstwach epitaksjalnych,
grant KBN 7 TO7A 004 16, wykonawca

Analiza mikromechaniczna i modelowanie materiatéw o zmiennych, ztozonych struktu-
rach martenzytycznych indukowanych naprezeniowo,
grant KBN nr 8 TO7A 044 20, wykonawca

Modelowanie numeryczne wydzielen indu w studniach kwantowych InxGal-xN/GaN,
projekt POLONIUM, wykonawca

Technologie wytwarzania wyrobdéw z metali i stopéw o strukturze manometrycznej,
grant KBN nr PBZ-KBN-096/T08/01, wykonawca

Wieloskalowe modelowanie mikromechaniczne stopéw z pamiecig ksztattu w ztozonych
stanach naprezenia,
grant MNil nr 4TO7A 032 26, wykonawca

Kompozyty i nanokompozyty ceramiczno-metalowe dla przemystu 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
stopow z pamiecia ksztattu,
grant MNil nr N N501 267734, wykonawca

2.5 Referaty na miedzynarodowych lub krajowych konferencjach
tematycznych.

11th U.S. National Congress on Computational Mechanics,
Minneapolis and St. Paul, Minnesota, USA, 25.07 - 28.07, 2011

ISDMM11 - 5th International Symposium on Defect and Material Mechanics
Sevilla, Hiszpania, 27.06 - 01.07, 2011

Thin Film & Small Scale Mechanical Behavior (GRC Conference)
Waterville, USA, 24.07 - 31.07, 2010

I Kongres Mechaniki Polskiej
Warszawa, Polska, 28.08 - 31.08, 2007

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

MIM2003 - Workshop on Micromechanics of Inelastic Materials
Warszawa, Polska, 23.04 - 25.04, 2003

CMS2001 - Workshop on Computational Material Science
Villasimius, Wtochy, 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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