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Recenzja rozprawy doktorskiej Pana mgr Romana Hrytsaka zatytutowanej
~Wptyw defektow punktowych na termiczng stabilnosé ukladu wielu studni
kwantowych” wykonanej pod opieka dr hab. Matgorzaty Sznajder prof.
Uniwersytetu Rzeszowskiego oraz dr Pawta Kempistego

Praca doktorska Pana mgr Romana Hrytsaka jest praca z fizyki ciata stategoi jej
przedmiotem jest dyfuzja/migracja atomow w InGaN oraz na migdzy-
powierzchniach studni kwantowych InGaN/GaN. Tego typu studnie kwantowe
odegraty kluczowa role w rewolucji oéwietleniowej jaka wydarzyta sie w ubiegtej
dekadzie i ktora zostata doceniona Nagrodg Nobla z fizyki w 2014 roku dla trzech
japonskich uczonych: Isamu Akasaki, Hiroshi Amano i Shuji Nakamura.

Mimo tego, ze przez ostatnie dekady wiele uwagi i prac poswiecono studniom
kwantowym InGaN/GaN w wielu osrodkach naukowych, a w tym w Instytucie
Wysokich Cisnienn Polskiej Akademii Nauk, i technologia wytwarzania tego typu
studni kwantowych jest juz w duzej mierze opanowana to wciaz istniejg wyzwania
technologiczne i naukowe w tym obszarze. Jednym z nich jest uzyskanie
jednorodnych studni kwantowych z wysoka zawartoscig indu. Jest to wyzwanie
technologiczne, ktore jest motywacja niniejszej dysertacji, ktora ma charakter
obliczeniowy i postuguje sie obliczeniami z zasad pierwszych. Tego typu obliczenia
w ostatnich dwdch dekadach zyskaty na coraz wigkszym zainteresowaniu ze
wzgledu na wzrost zasobéw obliczeniowych oraz rozwdj pakietéw obliczeniowych.
Warto tutaj zauwaizyé, ze na poczatku rozwoju technologii wytwarzania studni
kwantowych InGaN/GaN metody obliczeniowe oraz zasoby obliczeniowe nie byty
wystarczajace do przeprowadzenia tego typu badan. Takie mozliwosci pojawity sig
w ostatnich latach i niniejsza dysertacja wykorzystuje ta mozliwosc. Podsumowujgc
wybor tematyki uwazam, ze w chwili obecnej nie jest ona przefomowa ale jest
bardzo waizna dlatego, ze lepsze zrozumienie procesow dyfuzji/migracji atomow w
InGaN i na miedzypowierzachniach InGaN/GaN daje moiliwos¢ poprawy technologii
wytwarzania jednorodnych studni kwantowych o zwiekszonej zawartosciindu. Tego
typu studnie sa potrzebne do uzyskania emisji przy diuiszych falach niz kolor
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niebieski (tj. uzyskanie koloru zielonego i czerwonego) w ramach tej samej
technologii, tj. technologii na bazie GaN.

Recenzowana rozprawa sklada sie z siedmiu rozdziatéw i podsumowania, z
czego rozdziaty 5-7 przedstawiajg oryginalne wyniki uzyskane przez doktoranta, a
rozdziaty 1-4 wprowadzaja czytelnika do tematyki dysertacji i obejmuja: rozdziat 1 -
podstawowe informacje o azotku galu i azotku indu; rozdziat 2 — opis metod
obliczeniowych tj. teorii funkcjonatu gestosci; rozdziat 3 - klasyfikacje i opis
defektéw, opis prawa Ficka oraz zjawiska Kirkendalla w metalach; rozdziat 4 -
opisuje metodyke obliczeniowa oraz dobdr parametrow obliczeniowych.
Podsumowujac te cztery rozdziaty wprowadzajace czytelnika w tematyke dysertacji
a w tym szczegdly obliczeniowe opisane w rozdziale 4 uwazam, ze czyta sig je bardzo
dobrze, w odpowiednich miejscach doktorant odsyla czytelnika do odpowiedniej
literatury, a jej dobor jest wiasciwy i éwiadczy o bardzo dobrej znajomosci literatury
przedmiotu. Balans pomiedzy diugoscia opisu oraz zawartoscig informacji
potrzebnych do zrozumienia wynikéw przedstawionych w gidwnej czesci rozprawy
jest dobrze wywazony.

Odnoszac sie do zawartoéci rozprawy opisanej w rozdziatach 5-7 uwazam, ze
doktorant uzyskat interesujace wyniki, ktore stanowig istotny wkiad do literatury
przedmiotu. Czeéé¢ z tych wynikéw zostata opublikowana, a lista publikacji
zwiazanych z niniejsza rozprawa przedstawiona jest na koricu dysertacji.

W rozdziale 5 doktorant przedstawit obliczenia wysokosci barier
energetycznych na migracje atomow azotu, galu oraz indu w GaN. Wykazaf, ze
istnieje energetyczna ,hierarchia” barier na migracje poszczegolnych defektow i
najnizsza bariere na migracje ma atom indu migrujacy za posrednictwem wakansu
metalu, a najwyisza bariere na migracje ma atom azotu. O ile ten pierwszy whniosek
ma znaczenie dla warstw oraz studni kwantowych InGaN/GaN to ten wniosek
dotyczacy azotu mimo, ze formalnie moze by¢ poprawny jest dosc dziwny w
kontekécie migracji atoméw w InGaN lub przez miedzy-powierzchnig InGaN/GaN.
Czy to ma jakies znaczenie w przypadku warstw InGaN i studni kwantowych
InGaN/GaN tj. studni gdzie zawarto$¢ azotu jest stata. O komentarz w tej kwestii
chciatbym prosi¢ doktoranta podczas obrony. Ponadto w niniejszym rozdziale
wykonano obliczenia widm fononowych dla InGaN z defektami punktowymi co
umoizliwito wyznaczenie efektywnych barier energetycznych i wspotczynnikow
dyfuzji wybranych defektow punktowych w funkcji temperatury.

W rozdziale 6 przeanalizowano migracje macierzystych defektow punktowych
tj. wakanséw metalu (In i Ga) i azotu, przez miedzy-powierzchnig w
pseudomorficznych i dopasowanych do usrednionej stafej sieci w supersieciach
INN/GaN. Tutaj rowniez zaobserwowano pewng ,hierarchie” przy wyznaczaniu
barier energetycznych dla migracji wakanséw metalu (In i Ga) i azotu. Nastgpnie
przeanalizowano ukfad InGaN/GaN o dwdch zawartosciach indu (12.5 i 25%). Jest
to uklad, ktéry jest bardziej ztozony ze wzgledu na moiliwos¢ dodatkowych
defektow, tj. kompleksow defektéw. W rozdziale tym wykazano, ze kompleksy te s
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bardziej mobilne, a studnie kwantowe InGaN z wigksza zawartoscig indu s3 bardziej
podatne na migracje atomow i kompleksow w poprzek miedzy-powierzchni. Ten
wynik ttumaczy od strony mikroskopowej trudnosci w wytworzeniu jednorodnych
studni kwantowych InGaN/GaN z duig zawartoscig indu oraz ich stabilnos¢ pod
obcigzeniem tj. podczas pracy przyrzadu pétprzewodnikowego. W przypadku tego
rozdziatu bytem nieco skonfundowany czytajac jego podsumowanie (strona 129) czy
aby na pewno doktorant zawart tam to co chciat i nie uzyt za duzych skrotow i
uproszczen.

W rozdziale 7 pokazano, ze atomy indu sg bardziej mobilne w InGaN (22%In) niz
w GaN. Dodatkowo wykazano, ze atomy indu dyfunduja szybciej niz atomy galu
zarowno w InGaN jak i w GaN. To prowadzi do niezrownowazonych strumieni dyfuzji
atomoéw In i Ga na miedzy-powierzchniach InGaN/GaN i tlumaczy powstawanie
pustych przestrzeni w termicznie zdegradowanym uktadzie wielu studni
kwantowych InGaN/GaN. Tego typu obserwacja ma zwigzek z efektem Kirkendalla,
ktory wezesniej zostat zaobserwowany dla metali.

Podsumowujgc catoéé dysertacji nie mam najmniejszych watpliwosci, ie
doktorant w niniejszej rozprawie jednoznacznie dowiodt, ze nie tylko posiada
ogblna wiedze teoretyczna w tej tematyce oraz dyscyplinie nauki fizyczne, ktora jest
wymagana do uzyskania stopnia doktora, ale rowniez potrafita wiedze wykorzystac
do wspotpracy z eksperymentatorami i przy pomocy modelowania z zasad
pierwszych dostarczyé bardzo cennych informacji, ktére ttumaczg eksperyment. Na
szczegdlne docenienie zastuguje publikacja ACS Appl. Mater. Interfaces 2021, 13,
7476-7484 w ktorej doktorant jest wspodtautorem i w ktorej wyniki
eksperymentalne wytlumaczone sa przy pomocy obliczen przedstawionych w
recenzowanej dysertacji. Jest to publikacja, ktora jest juz kilkanascie razy cytowana.
Ponadto bardzo podoba mi sie publikacja Hrytsak et al., Modeling of the Point Defect
Migration across the AIN/GaN Interfaces—Ab Initio Study, Materials 15 (2), 478
(2022), ktéra jest juz 8 razy cytowana. To $wiadczy o tym, Ze s3 to badania na
odpowiednio wysokim poziomie, ktérymi interesujq si¢ inni uczeni. Chciatbym
rowniei podkresli¢, ze niniejsza dysertacja jest bardzo dobrze zredagowana
(znalezione przeze mnie literowki i uwagi co do sformutowan s3 bardzo nieliczne |
podane s3 na koricu niniejszej recenzji).

Podsumowujac, uwazam ze rozprawa doktorska Pana Romana Hrytsaka spetnia
wszystkie wymagania stawiane przez ustawe z dnia 20 lipca 2018 r. — Prawo o
szkolnictwie wyzszym i nauce (tekst jednolity: Dz. U. z 2023 r. poz. 742 2 péin. zm.)
oraz zwyczajowo przyjete kryteria w $rodowisku fizyki ciata statego. W niniejszej
rozprawie Pan Hrytsak dowiodt, ze posiada ogolng wiedzg z fizyki ciata statego na
wysokim poziomie, jego dzieto jest oryginalne, a on sam jest gotowy do
samodzielnego prowadzenia badan. Dlatego wnioskujge o dopuszczenie mgra
Romana Hrytsaka do publicznej obrony niniejszej rozprawy oraz wnioskuje o jej
wyroinienie.
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Uzasadnienie wniosku o wyroinienie rozprawy:

Za wyrdinieniem tej dysertacji przemawia praktyczny aspekt uzyskanych
wynikow tj. ich wykorzystanie do zrozumienia wynikow eksperymentalnych co
zostato potwierdzone bardzo dobrg publikacja w ACS Appl. Mater. Interfaces. W
przypadku obliczen z zasad pierwszych bardzo czesto zdarza sie, ie autorzy
~rozpedzajg sie” i liczg uktady, ktérych sie nie da zrealizowac eksperymentalnie. W
przypadku obliczen przedstawionych w niniejszej dysertacji tak nie jest. Doktorant
(oraz jego promotorzy) stapaja twardo po ziemi i starajg sie przy pomocy
dostepnych narzedzi teoretycznych wyttumaczy¢ zjawiska, ktére s obserwowane
eksperymentalnie. Ponadto dysertacja jest bardzo starannie zredagowana, wyniki
przedstawione w dysertacji zostaty opublikowane w kilku publikacjach, a w tym we
wspomnianym czasopismie ACS Appl. Mat. Interfaces, ktdre jest bardzo prestizowe.
Srodowisko docenia te wyniki o czym éwiadczy juz ponad 20 cytatéw.
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Uwagi redakcyjne:

Strona 6: “a nawet setki réznych rodzajéw defektéw punktowych’ — z tym sie trudno zgodazié.
Strona 16: powinno by¢ ‘dla x = 1’
Strona 22: ja bym napisat w czasie przesztym ‘zostata opracowana ’

Strona 138: powinno by¢ ‘...wyhodowac studnie kwantowe...”



