Streszczenie

Whptyw defektéw punktowych na termiczng stabilnosc¢
uktadu wielu studni kwantowych InGaN/GaN

Prezentowana rozprawa zawiera wyniki modelowania i analize mozliwych procesow
zachodzgcych na réznych etapach wytwarzania cienkich warstw InxGa1-xN/GaN, hodowanych
za pomoca epitaksjalnego osadzania z fazy gazowej zwigzkéw metaloorganicznych (MOVPE). Ta
praca ma charakter teoretyczny i opiera sie na obliczeniach kwantowo-mechanicznych z
wykorzystaniem teorii funkcjonatu gestosci (DFT) przy uzyciu modeli superkomorki oraz
supersieci w uogélnionym przyblizeniu gradientowym (GGA). Na potrzeby rozprawy zostata
opracowana nowa metodyka obliczania wysokosci barier energetycznych na dyfuzje defektéw
punktowych przez miedzypowierzchnie dwoédch materiatébw. W pierwszej kolejnosci
przeprowadzono symulacje dotyczace dyfuzji wakanséw VN, VGa oraz VIn w uktadach
InxGa1-xN, ktdore postuzyty jako punkt startowy do analizy proceséw termodynamicznych
zachodzgcych w tych uktadach. Zaobserwowano pewng energetyczna ,hierarchie” barier na
migracje poszczegdlnych defektow punktowych. Dodatkowo zaobserwowano duzo mniejsze
bariery energetyczne na migracje kompleksu InGa + VGa niz dla pojedynczego wakansu VGa. W
kolejnym kroku stosujac przyblizenie harmoniczne i harmoniczng teorie stanu przejSciowego,
obliczone zostaty wysokosci barier energetycznych dla atoméw In i Ga dyfundujgcych w uktadach
InxGa1-xN (x =0; 0,11; 0,22), czestotliwosci drgan uktadéw InxGa1-xN w obecnosci migrujgcych
defektéw punktowych, zaleznosci temperaturowe barier energetycznych migracji defektéw oraz
wspotczynniki dyfuzji atomow Ga i In migrujacych w uktadach InxGa1-xN. Na podstawie analizy
zarowno dyfuzji defektéw punktowych w uktadach objetosciowych InxGa1-xN oraz na
miedzypowierzchniach InxGa1-xN/GaN, jak tez temperaturowych zaleznosci wspoétczynnikéw
dyfuzji, wyjasniono model termicznej dekompozycji uktadu wielu studni kwantowych InGaN/GaN

za pomocg efektu Kirkendalla.



