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4. Osiagniecia naukowe w ramach tematu objetego rozprawa habilitacyjna: ,, Studia
obliczeniowe ‘ab initio’ wlasciwosci strukturalnych, elastycznych i elektronowych wybranych
uktadow potprzewodnikowych”

Mieszane uklady polprzewodnikowe byly przedmiotem zainteresowania naukowcow i
technologéw niemal od poczatku rozwoju fizyki podiprzewodnikéw, jednak od ponad 2
dziesigcioleci sg przedmiotem szczegélnie intensywnych badan stymulowanych



interesujacymi z punktu widzenia zastosowan wlasciwosciami tych materiatow oraz
rozwojem nowoczesnych technologii. Przedmiotem zainteresowania sg W pierwszej
kolejnosci parametry strukturalne (np. sie¢ krystaliczna, dystrybucja atoméw w uktadzie
mieszanym), charakterystyki elastyczne i elektronowe (struktura pasmowa) poniewaz 0d nich
zalezg liczne mozliwos$ci aplikacyjne, np. w optoelektronice. Parametry te sg silnie powigzane
ze soba, np. naprezenia czy rozmieszenie atomow wplywaja na strukture elektronowa,
rozmieszczenie atomoéw wptywa na wlasciwosci elastyczne itp. W tym kontekscie istotng role
W rozwoj dziedziny upatruje si¢ w badaniach teoretycznych z zasad pierwszych, dzigki
mozliwosci iloSciowego przewidywania szeroko rozumianych charakterystyk fizycznych
uktadow atomowych. Obliczenia ab initio sg o wiele tansze i szybsze od eksperymentow
rzeczywistych, pozwalajg na zbadanie opisanych wyzej wlasciwosci uktadéow hipotetycznych
i wskazanie kierunkow badan eksperymentalnych.

Przedstawiong wyzej tematyka (w aspekcie badan teoretycznych ab initio, bedacym
przedmiotem wniosku habilitacyjnego), zainteresowatem si¢ ok. 5 lat temu. W ciggu
pierwszych 3 lat badania obliczeniowe prowadzone byly w ramach realizacji 4 prac
magisterskich. Zdobyte wowczas doswiadczenia pozwolitly nawigza¢ wspolprace z grupa
kierowana przez Dr hab. Roberta Kudrawca z Laboratorium Optycznej Spektroskopii
Nanostruktur (LOSN) przy Katedrze Fizyki Doswiadczalnej (Wydziat Podstawowych
Probleméw Techniki, Politechnika Wroctawska). Wspotpraca zaowocowata 4 artykulami
opublikowanymi w ciggu ostatniego roku, bedzie kontynuowana i rozszerzana na rdzne
aspekty fizyki uktadéw potprzewodnikowych.

Ponizej przedstawitem krotkg charakterystyke 11 artykulow zawierajacych wyniki badan
obliczeniowych ab initio badz prowadzonych pod moim kierunkiem lub w ktorych aktywnie
uczestniczytem, a takze szczegotowa charakterystyke mojego w nich wkiadu.

H1). Winiarski, M.J., Polak, M., Scharoch, P.
Anomalous band-gap bowing of AIN;«Py alloy
(2013) Journal of Alloys and Compounds, 575, pp. 158-161.

Jest to pierwsza z serii prac poswigconych badaniu wiasciwosci strukturalnych i
elektronowym mieszanych uktadow potprzewodnikowych z wykorzystaniem obliczen duzej
skali z zasad pierwszych (ab initio). Projektowi przyswiecato kilka celow, przede wszystkim
wykorzystanie najwigkszego atutu metod ab initio, a mianowicie zdolnosci przewidywania
wlasciwos$ci, gdyz wedlug wiedzy autorow badany materiat nie byt jeszcze syntezowany.
Celem nadrzednym wigc bylo zbadanie wlasciwosci hipotetycznego stopu AINiPx w
strukturze blendy cynkowej. Celem ubocznym bylo przetestowanie narzedzi i metodologii
stosowanych w tego rodzaju obliczeniach, w szczego6lnosci znanego od niedawna funkcjonatu
energii korelacji-wymiany MBJLDA (Modified Becke Jonson Local Density Approximation),
ktory, jak pokazano w licznych publikacjach, pozwala na uzyskanie zgodnych z
eksperymentem przerw energetycznych. W zakresie metodologii zastosowano dwa podejscia,
metode superkomoérki (SC—supercell) oraz metod¢ mieszania alchemicznego (AM-alchemical
mixing). Metoda superkomorkowa polega na zastosowaniu duzych komorek bedacych
wielokrotnoscig komorki prymitywnej. Na przyktad w strukturze blendy cynkowej (ZB)
zwigzki macierzyste AIN 1 AIP zawieraja dwa atomy w komoérce prymitywnej. Superkomorka
0 2-krotnie dluzszych wektorach sieciowych zawiera 8 komodrek prymitywnych czyli 16
atomow, z czego 8 Al i 8 N lub P. Obliczenia dla takiego uktadu sg juz wymagajace, jednak
mieszczg sie w rozsadnych granicach wymagan sprzgtowych, a jednoczes$nie pozwalajg na



modelowanie stopu o sktadach zmieniajacych sie co 1/8, czyli 12.5%, jak réwniez na badanie
tendencji zaleznosci wlasciwosci od konfiguracji atomow (rozproszona vs. sklastrowana). W
przyblizeniu mieszania alchemicznego (AM — alchemical mixing) (nieco mylnie nazywanym
przyblizeniem krysztalu wirtualnego — VCA, co zostanie uzasadnione przy jednym z
kolejnych artykulow) w komorce prymitywnej (2 atomy) w miejsce anionu umieszcza si¢
pseudopotencjat bedacy specjalnie skonstruowang superpozycja pseudopotencjatow dwoch
atomow (N/P), w proporcjach odpowiadajacych sktadowi (szczegoty dotyczace konstrukcji
takiego pseudopotencjatu opisano w artykule). Metoda ta jest znacznie efektywniejsza od
metody SC gdyz obliczenia wykonywane sg na komoérce prymitywnej, jednak duzo mniej
wiarygodna, jak pokazano zarowno w omawianym jak i kolejnych artykutach.

Uzyskano kilka interesujacych wynikow. Zalezno$¢ stalej sieci od sktadu obliczona metoda
SC spetnia prawo Vegarda (zalezno$¢ liniowa), jednak ta sama zaleznos¢ obliczona metoda
AM wykazuje duzg tukowato$¢ (Rys.1). Jest to artefakt metody obliczeniowej, ktdrego
przyczyny przeanalizowano w pracy (H4). Stwierdzono silny wptyw konfiguracji atomow w
superkomorce na przerwg wzbroniong, w szczeg6lnosci anomalnie duzg tukowatosé (bowing)
w konfiguracji sklastrowanej ze zoptymalizowang geometriag (Rys.6). Podobnie jak w
przypadku statej sieci wystepuje duza rozbieznos¢ miedzy wynikami metody SC i AM.

Wszystkie obliczenia, zarowno w tym projekcie, jak 1 ponizszych wykonano z
wykorzystaniem  pakietu ~ ABINIT, we  Wroctawskim  Centrum  Sieciowo
Superkomputerowym.

Moj wkilad w omawiany projekt szacuje na 30%. Polegal on na projektowaniu obliczen,
interpretacji wynikow oraz wspotredagowaniu artykutu.

H2).  Scharoch, P., Winiarski, M.
An efficient method of DFT/LDA band-gap correction
(2013) Computer Physics Communications, 184 (12), pp. 2680-2683.

W obliczeniach ab initio struktury elektronowej krysztatlbw wystepuje znany problem
zanizania wartosci przerwy wzbronionej (the band-gap problem) przez przyblizenia LDA
(Local Density Approximation) i GGA (Generalized Gradient Approximation) funkcjonatu
energii korelacji wymiany. Zwigzany jest on z cecha wypuktosci tych funkcjonalow ze
wzgledu na utamkowa zmiang liczby elektronéw w uktadzie (dyskusja tego efektu zawarta
jest w artykule). Wiadomo jednak, ze dla uktadéow skonczonych z dobrym przyblizeniem
mozna uzyska¢ warto$¢ przerwy fundamentalnej metodg roznicy energii samouzgodnionych
dla stanu wzbudzonego i podstawowego (4(SCF), SCF — Self Consisten Field). Zastosowanie
metody A(SCF) w ukladzie nieskonczonym jest z zasady niemozliwe gdyz z jednej strony
wzbudzenie pojedynczego elektronu prowadzi do infinitezymalnie matej zmiany energii (co
wraz z wypukto$ciag przyblizen funkcjonatéw jest wlasnie przyczyna zanizania przerwy), a z
drugiej strony wzbudzenie jednego elektronu na komoérke elementarng prowadzitoby do
niefizycznie duzych wzbudzonych gestosci i jest technicznie niewykonalne w obliczeniach.
Program ABINIT umozliwia stosowanie obsadzen utamkowych, powstata wiec idea aby stan
wzbudzony skonstruowaé z utamkowych obsadzen z rozktadem Gaussa centrowanym np. na
punkcie I' w strefie Brillouina (dla prostej przerwy). Energie standw wzbudzonych mozna
woweczas oblicza¢ dla matych wzbudzen o zmiennej wartosci, a nastepnie ekstrapolowac je do
wzbudzenia odpowiadajacego 1 elektronowi na komoérke elementarng. Energia catkowita w
obliczeniach normowana jest do komorki elementarnej dlatego przerwg energetyczng mozna



uzyskac jako réznice energii stanu wzbudzonego (1 elektron na komorke) i podstawowego. W
metodzie pojawia si¢ parametr, szeroko$¢ potdéwkowa funkcji Gaussa (oy), ktory mozna
potraktowaé jako parametr dopasowania do eksperymentu, poniewaz warto$¢ obliczanej
przerwy zalezy od warto$ci tego parametru. Fakt ten wykorzystano do konstrukcji metod
korekty przerwy wzbronionej. W literaturze pokazano, ze w uktadzie nieskonczonym efekt
wypuklosci funkcjonatdéw moze zosta¢ zniwelowany poprzez lokalizacje W przestrzeni r
wzbudzonego stanu elektronowego. W konteksécie omawianej pracy zaproponowano metode
takiej lokalizacji.

W pracy uzyskano nastepujace wyniki. Stwierdzono, ze dla matych wzbudzen energia
calkowita zmienia si¢ liniowo z warto$cig wzbudzonego tadunku; udowodniono formalnie i w
drodze obliczen, ze metoda A(SCF) jest réwnowazna metodzie A(EIG) polegajacej na
usrednieniu réznic energii Kohna-Shama probkowanych z takim samym rozktadem jak w
metodzie A(SCF); pokazano, ze istnieje korelacja pomi¢dzy parametrem oy dla poprawnej
przerwy a przerwa eksperymentalng (cho¢ wiadomo, ze nie istnieje taka korelacja pomiedzy
przerwa LDA/GGA a przerwa eksperymentalng), i na tej podstawie zaproponowano dwie
metody wyznaczania Ey w nieznanym uktadzie, jedna z nich polega na zastosowaniu liniowe;j
zalezno$ci parametru oy od sktadu w uktadzie mieszanym a druga, nazwana ,,potempiryczng”,
na poszukiwaniu punktu przecigcia wyznaczanej z obliczen przerwy wzbronionej jako funkcji
ok z uniwersalng zaleznoscia Eg(oy).

Artykul zostal uznany w Instytucie Niskich Temperatur i Badan Strukturalnych PAN we
Wroctawiu za jedno z najwazniejszych osiaggnie¢ w 2013 roku.

Moj wktad w projekt polegatl na sformutowaniu idei, opracowaniu podstaw teoretycznych
metody, dowodzie rownowazno$ci metody A(SCF) i A(EIG), w oparciu o twierdzenie
Janaka, wykonaniu czgsci obliczen numerycznych, zaproponowaniu jednej z metod
wyznaczania przerwy (poOlempirycznej), zaproponowaniu metody lokalizacji stanu
wzbudzonego w przestrzeni rzeczywistej, napisaniu manuskryptu artykutu. Moj wkilad
szacuj¢ na 60%0.

H3). Scharoch, P., Winiarski, M.J., Polak, M.P.
Ab initio study of InGayxN - Performance of the alchemical mixing approximation
(2014) Computational Materials Science, 81, pp. 358-365.

Artykut zawiera opis obszernych badan obliczeniowych uktadu InyGa;xN metoda mieszania
alchemicznego pseudopotencjatow (AM) (* — patrz przypis), w tym wlasciwosci
strukturalnych, elastycznych i elektronowych. Jednym z celéw, oprocz zbadania whasciwosci
uktadu (cze$ciowo dotychczas nieznanych, jak state elastyczne w strukturze ZB), byto
zbadanie wiarygodnosci przyblizenia AM oraz ewentualnych przyczyn rozbiezno$ci wynikow
uzyskiwanych ta metodg i1 metoda superkomoérek. W artykule zebrano liczne dane
literaturowe badanych wielkos$ci, celem poréwnania z uzyskanymi wynikami obliczen.

Praca miala w duzej mierze charakter techniczny (gruntowne poznanie warsztatu
badawczego, testowanie przyblizen, np. do wyznaczania przerwy wzbronionej zastosowano
zaproponowany niedawno w literaturze funkcjonat MBJLDA). Istotnym osiagnigciem pracy
bylo pokazanie, ze przyblizenie AM prowadzi do akceptowalnych wynikow dla statych
elastycznych, natomiast wystepuja niefizyczne tukowatos$ci statej sieci i przerwy wzbronione;.
Udowodniono, poprzez analiz¢ rzutowanych gestosci stanow w przyblizeniach AM 1 SC, ze
tukowatosci te spowodowane sa glownie brakiem lokalnej relaksacji atoméw w przyblizeniu
AM, w ktorym atomy zajmuja zawsze potozenia o wysokiej symetrii komorki prymitywne;j



ZB. Fakt ten stat si¢ inspiracja dla zaproponowanej w pézniejszych pracach metody SC/AM
bedacej potaczeniem przyblizenia AM z superkomorka.

Moj wkiad w projekt polegal na zaproponowaniu tematu, udziale w obliczeniach, pozyskaniu
licznych danych z literatury do poréwnania z wynikami obliczefn, wyjasnieniu przyczyn
btedow przyblizenia AM, zredagowaniu artykulu. Szacuje moj wktad na 50%.

*) w artykule stosowano nazwe przyblizenie krysztatu wirtualnego (VCA), ktora czgsto stosuje si¢ w literaturze, jednak w
pdzniejszych pracach, opisanych ponizej, okazalo sie, ze skrotu VCA uzywa si¢ takze w nieco innym kontekscie, zblizonym
do jego historycznie oryginalnego znaczenia, na gruncie przyblizenia jednoczastkowego i pseudopotencjatow empirycznych.
Dlatego w nastgpnych pracach zdecydowaliSmy o zmianie nazwy na Alchemical Mixing (AM), zaproponowanej przez
autoréw pakietu ABINIT, i nazwe t¢ konsekwentnie stosuj¢ w niniejszym autoreferacie.

H4).  Winiarski, M.J., Scharoch, P., Polak, M.P.
First principles prediction of structural and electronic properties of TlkIn;«N alloy
(2014) Journal of Alloys and Compounds, 613, pp. 33-36.

Praca byta proba zbadania wlasciwosci elektronowych nie zbadanego dotychczas
doswiadczalnie materiatu TlkIn;«N. Dzigki zastosowaniu funkcjonatu MBJLDA oraz w pelni
relatywistycznych pseudopotencjalow mozliwe byto realistyczne przewidzenie struktury
elektronowej. Najistotniejszy wynik przedstawiono w artykule na Rys.5, gdzie wida¢ liniowy
spadek przerwy wzbronionej z zawartoscig TIN (od wartosci ok. 0.7eV) oraz szybki wzrost
(od wartosci bliskiej zeru) rozszczepienia spin-orbita (SOS — spin-orbit splitting). Przy
sktadzie x=0.25 przerwa wzbroniona zbliza si¢ do zera a SOS stabilizuje si¢ na wartosci ok.
1.4eV. Mozliwos¢ uzyskiwania roznych Eg i SOS poprzez zmiany sktadu powoduje, ze
material jest interesujacy z punktu widzenia zastosowan optoelektronicznych (m.in.
mozliwos¢ eliminacji rekombinacji typu Auger).

Moj wktad w prace polegat na interpretacji wynikéw 1 wspotredagowaniu artykutu. Szacuje
go na 20%.

H5). Polak, M.P., Scharoch, P., Kudrawiec, R., Kopaczek, J., Winiarski, M.J., Linhart,
W.M., Rajpalke, M.K., Yu, K.M., Jones, T.S., Ashwin, M.J., Veal, T.D.

Theoretical and experimental studies of electronic band structure for GaSh;«Biy in the dilute

Bi regime

(2014) Journal of Physics D: Applied Physics, 47 (35).

Jest to pierwszy sposrod serii artykulow, ktory powstat przy wspotpracy z grupa kierowang
przez Dr hab. Roberta Kudrawca z Laboratorium Optycznej Spektroskopii Nanostruktur
(LOSN) przy Katedrze Fizyki Doswiadczalnej (Wydziat Podstawowych Problemow Techniki,
Politechnika Wroctawska). Wktad do publikacji polegal na opracowaniu jej teoretycznej
cze$ci. Metodami obliczen duzej skali ab initio zbadano zalezno$¢ struktury pasmowej uktadu
GaSh;.«Bix od zawartosci Bi (w rezimie niewielkich sktadow Bi, do 5%), w szczegdlnosci
zalezno$ci polozen wierzchotkéw pasm w punkcie I' (przewodnictwa, dziur ciezkich 1 lekkich
oraz pasma spin-orbita), a stad takze przerwy wzbronionej. Celem bylo porownanie przerwy
wzbronionej z wynikami badan eksperymentalnych wykonanych w LOSN metoda
spektroskopii fotoodbiciowej, 1 uzyskanie z obliczen dodatkowych informacji zwlaszcza
dotyczacych bezwzglednych przesunie¢ pasm (offsetow), istotnych z punktu widzenia
zastosowan. W obliczeniach zastosowano reprezentacje fal ptaskich rozszerzonych o0



projektory (PAW — Pojector Augmented Waves) do relaksacji geometrii ukladu oraz
pseudopotencjaty typu HGH (Hartwigsen, Goedecker i Hutter) w potaczeniu z funkcjnatem
MBJLDA energii korelacji wymiany do obliczen struktury pasmowej, co pozwolito na
uwzglednienie efektow relatywistycznych. Ponadto wykorzystano dwie oryginalne (wg
wiedzy autoréw) metody: mieszania alchemicznego dla pojedynczego atomu w superkomorce
(nazwang SC-AM), oraz metode cechowania energii ab initio polegajaca na uzgadnianiu
warto$ci potencjatu Kohna-Shama w punkcie superkomorki odleglym od atomu domieszki Bi
(metode opisano szczegdblowo w artykule (H8)). Obliczenia wykonywano na superkomorce
16-atomowej z jednym atomem alchemicznym Sb/Bi, co pozwolito na uzyskanie ciaglej
zmiany sktadu w zakresie 0-12.5%. Uzyskano bardzo dobrg zgodnos$¢ wynikow obliczen z
eksperymentem oraz, wnioskujac z dyskusji danych literaturowych, wiarygodne wyniki
dotyczace istotnych dla aplikacji zaleznosci offsetow pasm od sktadu Bi. Waznym wynikiem
byto pokazanie, Zze wprowadzenie bizmutu do uktadu modyfikuje zaré6wno pasmo
przewodnictwa jak i walencyjne (Rys.5), mianowicie obniza dno pasma przewodnictwa (-
26meV/%Bi) oraz podwyzsza wierzcholek pasma walencyjnego (9.6meV/%Bi). Jest to istotny
wktad w ciagle trwajaca w literaturze dyskusje nt. wplywu domieszki Bi na pasma
poOtprzewodnikow I11-V.

W badania teoretyczne” (obliczenia ab inito) zaangazowane byly 3 osoby, oprocz mnie
Maciej Polak i Maciej Winiarski. M6j wktad w cz¢$¢ teoretyczng polegat na wspotudziale w
projektowaniu metodologii obliczen, zaproponowaniu nowych metod (SC-AM oraz metody
cechowania energii), nadzorze merytorycznym nad obliczeniami, dyskusji wynikow oraz
wspotredagowaniu czgsci teoretycznej artykutu. Szacuje go na 40%.

*) Projekt realizowany pod kierunkiem dr hab. Roberta Kudrawca, obejmowat wytworzenie probek (przy wspolpracy z
partnerem zagranicznym), pomiary spektroskopowe oraz obliczenia teoretyczne. Wkiad czgsci teoretycznej ab initio w
powstanie pracy szacuj¢ na 33%.

H6). Kudrawiec, R., Kopaczek, J., Polak, M.P., Scharoch, P., Gladysiewicz, M., Misiewicz,
J., Richards, R.D., Bastiman, F., David, J.P.R.

Experimental and theoretical studies of band gap alignment in GaAs;«Bi,/GaAs quantum

wells

(2014) Journal of Applied Physics, 116 (23).

Kolejnym badanym uktadem z grupy potprzewodnikow III-V rozrzedzanych bizmutem byt
GaAs;.«Bix Podobnie jak w przypadku pracy (H5) narzedziem eksperymentalnym byta
spektroskopia fotoodbiciowa, tym razem jednak zastosowana do uktadu studni kwantowych
GaAs;«Biy/GaAs. Dzigki temu oprocz przejscia podstawowego VB-CB obserwowano
przejScia pomigdzy drugimi poziomami w studni dla VB i CB. Tego typu dane
doswiadczalne, w polaczeniu ze znajomoscig parametrow geometrycznych studni, pozwalaja
na wyznaczenie potozenia przerwy energetycznej w uktadzie rozrzedzonym Bi (GaAsiBiy)
wzgledem przerwy czystego GaAs (the band gap alignment), czyli offsetow pasm.

Metodologia obliczen ab initio byta podobna do opisanej w pracy (H5), jednak zastosowano
tu superkomorke 54-atomowsg (3x3x3 komorki prymitywne), najpierw z jednym atomem
alchemicznym As/Bi (do sktadu 3.7%) a nastgpnie z jednym atomem Bi i jednym atomem
alchemicznym (sktady 3.7-7.4%). Dzigki zastosowanej konfiguracji mierzonego uktadu
(studnia kwantowa) mozliwe bylo bezposrednie poréwnanie offsetow pasm uzyskanych z
obliczen i pomiaréw. Uzyskano bardzo dobrg zgodnos¢ wynikow (Rys.9) co ponownie
potwierdzito poprawno$¢ zaproponowanej przeze mnie metody Wwyznaczania zmiany
potozenia pasm pod wpltywem dodatku obcego atomu (rozrzedzenia). Istotnym jakoSciowo i



ilosciowo wynikiem byto pokazanie, ze tukowato$¢ przerwy energetycznej pochodzi z
tukowatosci offsetu wierzchotka VB (od 51-20meV/%Bi), przy liniowej zalezno$ci offsetu
dna CB (-33meV/%Bi), dla sktadéw w zakresie 0-7.4%.

W badania teoretyczne ab inito zaangazowane byty 2 osoby, ja oraz Maciej Polak. M6j wktad
miat glownie charakter merytoryczny, polegal na udziale w projektowaniu metodologii
obliczen, autorstwie zastosowanych metod: SC-AM oraz cechowania energii, nadzorze
merytorycznym nad obliczeniami, dyskusji wynikow oraz wspotredagowaniu czgsci
teoretycznej artykulu. M6j wktad w czes¢ teoretyczng szacuje na 40%o.

*) Projekt realizowany pod kierunkiem dr hab. Roberta Kudrawca, obejmowat wytworzenie probek (przy wspotpracy z
partnerem zagranicznym), pomiary spektroskopowe oraz obliczenia teoretyczne. Wkiad czgSci teoretycznej ab initio w
powstanie pracy szacuje na 33%.

H7). Kopaczek, J., Kudrawiec, R., Polak, M.P., Scharoch, P., Birkett, M., Veal, T.D.,
Wang, K., Gu, Y., Gong, Q., Wang, S.

Contactless electroreflectance and theoretical studies of band gap and spin-orbit splitting in

INP1Biy dilute bismide with x < 0.034

(2014) Applied Physics Letters, 105 (22)

Podobnie jak w pracach (H5) i (H6) badano eksperymentalnie i teoretycznie witasciwosci
elektronowe potprzewodnika III-V rozcienczonego bizmutem, w tym wypadku InP. Dzigki
zastosowanej technice eksperymentalnej, bezkontaktowego elektroodbicia (contactless
electroreflectance), oprocz przerwy energetycznej mozliwe bylo zbadanie po raz pierwszy
zalezno$ci rozszczepienia spin-orbita od zawarto$ci Bi. W obliczeniach ab initio zastosowano
metodologi¢ opisang w punkcie (H5), z 54-atomowag superkomoérkag i 1 atomem
alchemicznym P/Bi (sktady do 3.7%). Uzyskano bardzo dobrag zgodno$¢ wynikow
teoretycznych i eksperymentalnych (Rys.2), w tym takze rozszczepienia spin-orbita.

W badania teoretyczne ab inito zaangazowane byly 2 osoby, ja oraz Maciej Polak. M6j wktad
W powstanie pracy*) mial charakter merytoryczny, polegat na udziale w projektowaniu
metodologii obliczen, autorstwie zastosowanych metod: SC-AM oraz cechowania energii,
nadzorze merytorycznym nad obliczeniami oraz wspolredagowaniu czgéci teoretycznej
artykutu. Moj wktad w cze$¢ teoretyczng szacuje na 40%o.

*) Projekt realizowany pod kierunkiem dr hab. Roberta Kudrawca, obejmowal wytworzenie probek (przy wspodtpracy z
partnerem zagranicznym), pomiary spektroskopowe oraz obliczenia teoretyczne. W badania teoretyczne (obliczenia ab inito)
zaangazowane byly 2 osoby, oprocz mnie Maciej Polak. Wkiad czeéci teoretycznej ab initio w powstanie pracy szacuje na
33%.

H8). Polak, M.P., Scharoch, P., Kudrawiec, R.

First-principles calculations of bismuth induced changes in the band structure of dilute Ga-V-
Bi and In-V-Bi alloys: chemical trends versus experimental data

(2015) Semicond. Sci. Technol. 30 (2015) 094001

Praca jest opartym na obliczeniach ab initio studium poréwnawczym wptywu domieszki Bi
na wilasciwosci elektronowe stopow potprzewodnikowych typu Ga-V-Bi oraz In-V-Bi. Wyniki
obliczen porownano w licznymi danymi eksperymentalnymi dostepnymi w literaturze.
Gtéwnym celem byta zbadanie trendéw chemicznych zachowania podstawowych parametrow
istotnych z punktu widzenia zastosowan w optoelektronice, jak przerwa wzbroniona, offsety
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pasm, czy warto$¢ rozszczepienia spin-orbita. Jednocze$nie zbadano jakos$¢ stosowanych
powszechnie przyblizen dla struktury pasmowej stopoéw, czyli przyblizenia krysztatu
wirtualnego (VCA) oraz modelu BAC (band anticrossing). Zastosowano metodologi¢
podobng do opisanej w punktach (H5)-(H7), z jednym istotnym nowym elementem, a
mianowicie wygenerowane zostaly w petni relatywistyczne pseudopotencjaly zachowujace
norme¢, z wykorzystaniem pakiectu APE (Atomic Pseudopotential Engine), przy czym do
celow relaksacji struktur pseudopotencjaly generowane byly z zastosowaniem funkcjonatu
LDA (Perdew-Wang), a do celow obliczen struktury pasmowej z funkcjonalem MBJLDA. W
artykule opisano szczegdlowo metode cechowania energii. Opracowano bardzo precyzyjne
metody relaksacji struktur oraz doboru parametru ,,C” dla funkcjonalu MBIJLDA.
Superkomorka 54-atomowa z jednym atomem alchemicznym pozwolita na zbadanie struktur
do 3.7% zawartoSci bizmutu, w przyblizeniu SC-AM. Przebadano 6 zwigzkow: GaP14Biy,
GaAs;«Biyx, GaSh;Bix, InP1.4Biy, INAs;Biy, i InSh;«Bix, uzyskujac bardzo dobrg zgodnos¢ z
dostepnymi danymi eksperymentalnymi. Spdjne metodologicznie obliczenia, zweryfikowane
danymi dos$wiadczalnymi, pozwolity na sformutowanie wnioskow dotyczacych trendéw
chemicznych, bardzo istotnych z punktu widzenia projektowania uktadow dla zastosowan
optoelektronicznych. Pokazano takze ograniczenia stosowalnosci przyblizen VCA i BAC.

Artykutl otrzymatl bardzo dobre recenzje w czasopismie Semiconductor Science and
Technology.

Moj wktad polegat na wspotudziale w projektowaniu metodologii obliczen, autorstwie metod:
SC-AM oraz cechowania energii, udziale w interpretacji wynikow oraz wspoiredagowaniu
artykulu. Szacuje mo; wkiad na 35%.

H9). Zelazna, K., Polak, M.P., Scharoch, P., Serafinczuk’ J., Gladysiewicz, M., Misiewicz,
J., Dekoster, J., and Kudrawiec, R.

Electronic band structure of compressively strained Ge;..Sny with x<0.11 studied by

contactless electroreflectance

(2015) Appl. Phys. Lett. 106 , 142102

Stopy Gei«Snx sa w ostatnich latach przedmiotem intensywnych badan ze wzglgdu na
wilasciwosci pozadane w zastosowaniach optoelektronicznych. Okazuje si¢ bowiem, ze
domieszki Sn w czystym germanie powoduja korzystne zmiany wlasciwosci elektronowych,
jak zwiekszenie ruchliwo$ci no$nikow czy zmiane charakteru przerwy wzbronionej ze
skosnej na prostg. Poznanie tych wlasciwosci jest sprawg kluczowa dla zastosowan i ciggle
tematem otwartym. Jednym z bardzo waznych aspektow jest wplyw na strukture elektronowa
wbudowanego $ciskajacego naprezenia, ktdére powstaje w warstwach epitaksjalnych Gej.xSny
na czystym germanie. W Laboratorium Optycznej Spektroskopii Nanostruktur (LOSN) na
Politechnice  Wroctawskiej wykonano pomiary  spektroskopowe widm  metods
bezkontaktowego elektroodbicia (CER), ktore pozwolity na okreslenie energii przejsé¢
optycznych z pasm dziur lekkich, cigzkich i spin-orbita, w szczegdlnosci wptywu na te
energie wbudowanego napr¢zenia.  Pomiary wykonywano na probkach o réznych
zawartosciach Sn, do ok. 10%. Wyniki eksperymentalne zostaly poréwnane z obliczeniami
teoretycznymi ab initio.

W obliczeniach ab initio, zastosowano 54-atomowe superkomoérki, w ktorych atomy Ge
zastgpowano atomami Sn, od 1 do 6, uzyskujac sktady 0-11%. Zastosowana metodologia byta
podobna do opisanej w punktach (H5)-(H8). Uzyto reprezentacji typu PAW do relaksacji
struktury oraz pseudopotencjaty HGH w potaczeniu z funkcjonatem MBJLDA do



wyznaczania struktury pasmowej. Nowym elementem byt precyzyjny dobér parametru ,,C”
funkcjonatu MBJLDA oraz stalych sieci dla Ge, tak by idealnie odtwarzatly znang strukturg
pasmowa. Dla uktadu mieszanego wartosci te brano z liniowej interpolacji pomiedzy Ge i Sn.
Napisany zostat specjalny program do znajdowania konfiguracji rozproszonej atomoéw Sn. Ze
wzgledu na duze wymagania sprzgtowe obliczenia wykonywane byty dla komorek
kubicznych zrelaksowanych, a wartosci dla uktadu z dwuosiowym napr¢zeniem uzyskiwano z
teorii Bira-Pikusa.

Uzyskano bardzo dobra zgodno$¢ wynikow obliczen z danymi doswiadczalnymi, w
szczegblnosci parametry tukowatosci przerw energetycznych HH-CB, LH-CB, SO-CB,
mieszczace si¢ w zakresach znanych z literatury.

W badania teoretyczne (obliczenia ab inito) zaangazowane byly 2 osoby, ja oraz Maciej
Polak. W tym projekcie bylem gtownym wykonawca obliczen, w duzej czgsci pomystodawca
stosowanej metodologii, bralem udzial w interpretacji wynikéw oraz zredagowalem czgsé
artykutu dotyczaca obliczen ab initio. Moj wktad w obliczenia teoretyczne szacuj¢ na 60%.

*) Projekt realizowany pod kierunkiem dr hab. Roberta Kudrawca, obejmowal wytworzenie probek (przy wspotpracy z
partnerem zagranicznym), pomiary spektroskopowe oraz obliczenia teoretyczne. Wkiad czeSci teoretycznej ab initio w
powstanie pracy szacuj¢ na 33%.

Promotorstwo prac dyplomowych w ramach tematyki objetej rozprawa habilitacyjna

1) Pawet Szczepkowski, Badania ab initio podstawowych wlasciwosci strukturalnych
stopow typu InyAl1xN metodq konstrukcji superkomorki, praca magisterska (2011).

Praca, w ktorej wykonano pierwsze proby obliczen ab initio dla stopu polprzwodnikowego
metoda superkomorek. Badano podstawowe wtasciwosci strukturalne i elektronowe.

2) Krzysztof Kotodziejski, Ab initio calculations of deformation potentials in In,Gaj.xN
within the coherent potential approximation, praca magisterska (2012).

Praca byla probg rozpoznania mozliwosci zastosowania przyblizenia potencjatu koherentnego
(CPA). Z powodu trudnosci technicznych metoda ta jednak nie zostata zastosowana. Autor
skupit si¢ na przetestowaniu mozliwosci metody opisanej w artykule (H2)

3) Jakub Nowak, Wplyw temperatury na segregacje indu w stopach InyAly_{N —
obliczenia ab initio, praca magisterska (2012).

Praca byla proba podjecia analizy termodynamicznej mieszalnosci w  stopach
potprzewodnikowych na przyktadzie InyAly_;N. Uzyskano interesujace wyniki, ktore staty
si¢ inspiracjag dla skonstruowania uproszczonej metody analizy mieszalno$ci z zasad
pierwszych. Temat mieszalno$ci oczekuje na realizacjg.

4) Maciej Polak, Studia ab initio wlasciwosci materiatowych i elektronowych wybranych
uktadow mieszanych zwigzkow potprzewodnikowych I11I-V, projekt inzynierski, (2013).

W pracy wykonano obliczenia parametrow strukturalnych, elastycznych i elektronowych
hipotetycznego stopu potprzewodnikowego AIN7«Py, z wykorzystaniem



najnowoczesniejszych dostgpnych metod, i réznych przyblizen. Zdobyte do$wiadczenia
wykorzystano w projektach opisanych w artykutach (H1), (H3)-(H8).

5) Tomasz Wozniak, Obliczenia ab initio struktury geometrycznej i elektronowe;j
monowarstw wybranych dichalkogenkow metali przejsciowych grupy VI, projekt
inzynierski, (2014).

Praca byta w duzej mierze udang probg zastosowania metodologii opisanych w artykutach
(H1), (H3)-(H8) do zbadania wiasciwosci strukturalnych i elektronowych monowarstw
wybranych dichalkogenkow metali przejsciowych grupy VI (typu MoSy).

6) Krzysztof Wittek, Obliczenia ab initio wfasciwosci strukturalnych i elastycznych
krysztatow potprzewodnikowych GeSn, GeC oraz SnC, projekt inzynierski (2014).

W pracy wyznaczono istotne dla praktycznych zastosowan state elastyczne dla zwigzkow

binarnych IV-IV. Porownano wyniki uzyskiwane réznymi metodami (r6znic skonczonych,
DFPT).

Prezentacje na miedzynarodowych konferencjach w ramach tematyki objetej rozprawa
habilitacyjng

SPIE Conference, Drezno 2013r.

P Scharoch, M Winiarski, M Polak

Semiconductor alloys for optoelectronic applications - 'Ab initio’ modeling
(referat: P Scharoch)

Energy Materials and Nanotechnology Coference, Quingdao, 15-17 czerwca, 2015.

P Scharoch

Ab initio modeling of semiconductor alloys for nanostructure-based optoelectronic
applications

(referat zaproszony)

Workshop on Bismuth Containing Semiconductors, Madison, 19-22 Lipca 2015

P Scharoch, MP Polak, M Gadysiewicz and R Kudrawiec

Ab initio Prediction of Non-Linear Variation of the Band Gap and Spin-Orbit-Splitting in
Gel-xSnx and its Comparison with Measurements of Direct Optical transitions in
Compressively Strained Gel-xSnx Layers with x<11%

(referat: P Scharoch)

Workshop on Bismuth Containing Semiconductors, Madison, 19-22 Lipca 2015

M Gladysiewicz, M Polak, P Scharoch, M Wartak, R Kudrawiec

Electronic Band Structure and Material Gain of Ga(in)BiAs/GaAs Quantum Wells Grown on
GaAs Calculated with 14-band and 8-band kp Model

(referat: M Gladysiewicz)

Workshop on Bismuth Containing Semiconductors, Madison, 19-22 Lipca 2015

MP Polak, P Scharoch and R Kudrawiec

Influence of Bismuth on the Band Structure of Ga-V-Bi and In-V-Bi Dilute Alloys. DFT
Compared with Experimental Data

(referat: M Polak)


http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/Scharoch.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/Scharoch.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/Scharoch.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/marta.gladysiewicz.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/marta.gladysiewicz.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/Polak.pdf
http://bismideworkshop.engr.wisc.edu/wp-uploads/2015/06/Polak.pdf

Compound Semiconductor Week, Santa Barbara, 28.06-2.07 2015

M Gladysiewicz, M Polak, P Scharoch, M Wartak, R Kudrawiec

Theoretical Calculations of Electronic Band Structure and Material Gain of [11-V-Bi
Quantum Wells Grown on GaAs, InP, and GaSh Substrates

(referat: M Gladysiewicz)

44th International School and Conference on Physics of Semiconductors “Jaszowiec 2015”
T Wozniak, M Winiarski, P Potasz, P Scharoch, A Woéjs

'Ab initio' studies of geometrical and electronic structure of monolayers of chosen group-VI
transition metal dichalcogenides

(prezentacja plakatowa: T Wozniak)

43 Zjazd Fizykow Polskich — Kielce 2015r.

T Wozniak, P Scharoch

Badania ab initio wlasciwosci strukturalnych i elektronowych wybranych dichalkogenkow
metali przejsciowych grupy VIB

(prezentacja ustna)

5. Pozostale osiggniecia naukowo - badawcze.

1) Sieradzki, A., Basta, M., Scharoch, P., Bigot, J.-Y.
Ultrafast Optical Properties of Dense Electron Gas in Silicon Nanostructures
(2014) Plasmonics, 9 (3), pp. 545-551.

W pracy badano ultraszybka dynamike no$nikow w krzemie poprzez pomiary zaleznych od
czasu widm odbicia z femtosekndowa rozdzielczoscig. Moj wkiad polegat na dyskusji i
interpretacji wynikow, oraz duzym udziale w redagowaniu artykutu. Szacuj¢ ten wkiad na
20%.

2) Winiarski, M., Scharoch, P.
Ab initio study of basic material properties of Fe, Co, and Ni ferromagnetic crystals
(2010) Computational Materials Science, 48 (3), pp. 700-704.

Artykut w duzej czesci jest raportem z wynikow uzyskanych w trakcie realizowania pod
moim kierunkiem przez Macieja Winiarskiego projektu dyplomowego.  Obliczenia
wykonywano w ramach teorii funkcjonatu gestosci spinowej (SDFT — spin density functional
theory). Badano wplyw uwzglednienia spinu na wtasciwosci strukturalne i elastyczne. Badano
takze wplyw technicznych aspektéw generowania pseudopotencjatu (parametry modelu
rdzenia) na wlasciwosci magnetyczne. Stwierdzono, ze wplyw ten jest bardzo znaczacy, do
tego stopnia, ze niewlasciwa konstrukcja modelu rdzenia prowadzi do zaniku gestoSci
magnetyzacji 1 zwigzanych z nig momentéw magnetycznych na atomach.

Moj wktad polegal na nadzorze merytorycznym, dyskusji i inerpretacji wynikéw oOraz
wspotredagowaniu artykutu. Szacuje ten wktad na 40%0.

3) Scharoch, P.
Ab initio study of the temperature-dependent structural properties of Al(110)
(2009) Physical Review B - Condensed Matter and Materials Physics, 80 (12).



Praca zawiera propozycje metodologii badania z zasad pierwszych subtelnych
temperaturowych efektow strukturalnych. Do analizy wybrano powierzchni¢ Al(110), gdzie
badania  eksperymentalne  pokazuja, Ze temperaturowa  zaleznosci  odleglosci
miedzywarstwowych silnie zalezy od odleglosci od powierzchni, w szczegolnosci obserwuje
si¢ anomalnie duze zwigkszanie odleglo$§¢ migdzy monowarstwami 2-3 przy jednoczesnej
kontrakcji odlegtosci 1-2 i prawie braku zmian odlegtosci 3-4. Badania obliczeniowe oparto
na zatozeniu, ze zjawisko jest superpozycja 3 efektow: wplywu rozszerzalnosci cieplnej
krysztatu litego na powierzchni¢, asymetrii potencjatu w kierunku prostopadiym do
powierzchni, oraz efektu entropowego (zmiany strukturalne zwigzane ze wzrostem entropii).
Uwzglednienie ostatniego efektu wymagato zastosowania koncepcji energii powierzchni
swobodnej (FES — Free Energy Surface), ktora w istocie jest zastosowaniem przyblizenia
kwaziharmonicznego dla powierzchni. Wszystkie efekty zostaty zbadane teoretycznie metoda
obliczen ab initio. Projekt byt bardzo wymagajacy obliczeniowo a jego realizacja trwata z
niewielkimi przerwami 2 lata (4 prezentacje na konferencjach migdzynarodowych, w tym
dwa referaty). Uwienczony zostal sukcesem w postaci bardzo dobrej zgodnosci wynikoéw z
dostepnymi danymi doswiadczalnymi.

Praca miata charakter monoautorski (wktad 100%6).

4) Scharoch, P., Peisert, J., Tatarczyk, K.
Thermodynamics of fee Al crystal from first principles - Performance of local density and
generalized gradient approximations
(2007) Acta Physica Polonica A, 112 (3), pp. 513-521.

W pracy zastosowano przyblizenie kwaziharmoniczne do analizy termodynamiki krysztatu Al
z zasad pierwszych. Przyblizenie to polega na wyznaczaniu czgstosci fononow w funkcji
stalej sieci krysztalu. Mozliwe jest to dzigki faktowi, Zze przy sztucznym izotropowym
naprezeniu krysztalu atomy nadal pozostaja w polozeniach rdwnowagi, mimo, ze krysztal
jako cato$¢ nie jest w rownowadze. Wyznaczenie fononow w funkcji statej sieci pozwala na
uzaleznienie energii swobodnej od objetosci i temperatury, czyli uzyskanie tzw. powierzchni
energii swobodnej (FES — free energy surface), a tym samym uzaleznienie potozenia
minimum funkcji F(V) od temperatury. W ten sposob uzyskuje si¢ teoretyczng zaleznosé
objetosci od temperatury (rozszerzalno$¢ cieplna). Wyniki tej pracy wykorzystano w
opisanym wyzej projekcie (3) (wplyw rozszerzalnos$ci cieplnej krysztatu litego na
powierzchnig). Interesujgcym wynikiem bylo porownanie zwigzkow dyspersyjnych fononow
obliczanych metoda bezposrednig i z rachunku zaburzen funkcjonatu gestosci (DFPT) i
dyskusja przyczyn rozbieznosci. Jednym z wnioskow pracy jest pokazanie, ze rozszerzalnos¢
cieplna krysztatu nie jest zwigzana z nieliniowoscia oddziatywan (jak si¢ czasem uwaza), ale
jest efektem entropowym.

Temat, ktorego bytem pomystodawca, byt w duzej czesci realizowany pod moja opiekg przez
Krzysztofa Tatarczyka, w ramach projektu dyplomowego. Jednak na potrzeby realizacji
projektu (3) wszystkie obliczenia (z wyjatkiem fononow z rachunku zaburzen DFT)
wykonalem sam. M6j wktad szacuje na 40%b.

5) Scharoch, P.
The semiempirical method for finding thermal characteristics of simple crystals
(2004) Acta Physica Polonica A, 106 (4), pp. 487-495.



Interesujacym kierunkiem zastosowan metod ab initio jest ich taczenie ze znanymi modelami
empirycznymi, jak w przypadku termodynamiki krysztalu model Einsteina czy Debyea. Z
obliczen ab initio wyznacza sig badz niektore wielkosci wystgpujace w modelach, dzigki
czemu liczba parametrow dopasowania do eksperymentu jest znaczgca zredukowana. Metody
te stanowig uproszczone narze¢dzie szybkiej analizy wlasciwos$ci fizycznych, z ominigciem
kosztownych obliczen duzej skali. W omawianej pracy wykorzystano model Einsteina
dynamiki krysztalu, w ktérym dynamika ta reprezentowana jest przez tylko jedng czestosc.
Zaleznos¢ tej czgstosci od objetosci (przyblizenie kwaziharmoniczne) zamodelowano funkcja
wykladnicza. Zalezno$¢ energii statycznej od objgtosci wyznaczono z obliczen ab initio, po
czym aproksymowano ja funkcjg rOwnania stanu Murnaghana. Dwa parametry wyst¢pujace w
modelu (czgsto$¢ Einsteina i parametr Grineisena) wyznaczono z dopasowania do wybranych
danych doswiadczalnych uzyskujgc opis termodynamiki krysztalu w szerokim zakresie
temperatur i ci$nien. Opis ten, mimo ze uproszczony, wykazal bardzo dobra zgodno$¢ z
eksperymentem.

Praca miata charakter monoautorski (wktad 100%6).

6) Scharoch, P., Neugebauer, J., Scheffler, M.
Al(111)-(3 xN3)R30: On-top versus substitutional adsorption for Rb and K
(2003) Physical Review B - Condensed Matter and Materials Physics, 68 (3), art. no. 035403,
pp. 354031-354035.

Projekt realizowany byt w ramach 3-miesi¢cznego stazu w Instytucie Fritz-Haber w Berlinie.
W drodze obliczen ab initio pokazano, ze w uporzadkowanych strukturach Al(111)-
(N3x\3)R30 rubidu i potasu na powierzchni Al(111) obserwowane do$wiadczalnie w
temperaturze ok. 250K (Rb), 220K (K) przejscie strukturalne polegajace na ,,wypchnieciu”
atomu Al znajdujgcego si¢ pod atomem adsorbatu i utworzeniu wakansu, ma charakter
przejscia nieodwracalnego, czyli ze monowarstwy Rb (K) tworzone na powierzchni Al(111) w
niskich temperaturach znajdujg si¢ w stanie metastabilnym.

Projekt byl kontynuacja prac teoretycznych prowadzonych w FHI dotyczacych badania
wlasciwosci uporzadkowanych monowarstw metali alkalicznych na powierzchni Al. Bytem
gtéwnym wykonawca obliczen ab initio, zredagowatem takze tekst artykutu. Moj wkiad
szacuje na 40%.

7) Scharoch, P., Parlinski, K., Kiejna, A.
Ab initio calculations of phonon dispersion relations in aluminium
(2000) Acta Physica Polonica A, 97 (2), pp. 349-354.

W pracy wykonano obliczenia zwigzkow dyspersyjnych fononéw w krysztale fcc Al., metoda
bezposrednig, z wykorzystaniem programu PHONON autorstwa Prof. Krzysztofa
Parlinskiego. Bylem glownym wykonawca obliczen, swoj wktad szacuj¢ na 40%.

8) Kiejna, A., Peisert, J., Scharoch, P.
Quantum-size effect in thin Al(110) slabs
(1999) Surface Science, 432 (1), pp. 54-60.

Nieskonczong powierzchni¢ krysztalu w obliczeniach ab initio modeluje si¢ poprzez uktad
nieskonczonych roéwnoleglych ,,desek” (slab geometry) ,,wycigtych” z krysztatu litego i
rozdzielonych odpowiednio grubymi warstwami prozni, tak aby nie bylo oddziatywan
pomiedzy sasiadujagcymi slabami. Pojedynczy slab zawiera dwie powierzchnie, ktorej



wlasciwosci chcemy bada¢. Niestety w przypadku ukladow metalicznych wystepuje
kwantowy efekt rozmiarowy (QSE — quantum size effect), ktory manifestuje sie¢ m.in.
przestrzenng oscylacja gestosci tadunku w Kierunku normalnym do slabu. Jest to efekt
fizyczny, jednak niepozadany w tych obliczeniach, poniewaz prowadzi do zafalszowania
charakterystyk wilasciwosci badanej powierzchni. W pracy zbadano wptyw QSE na rdzne
charakterystyki powierzchni  Al(110) (relaksacja geometrii, praca wyjscia, energia
powierzchniowa), poprzez zbadanie ich zbieznosci ze wzgledu na od liczbg monowarstw w
slabie. Stwierdzono, ze QSE ma istotny wplyw na wyniki obliczen nawet do 15-16
monowarstw.

W projekcie bratem udzial w wykonywaniu obliczen, dyskusji wynikow oraz redagowaniu
artykutu. Szacuje moj wkiad na 30%.

9) Beattie, Alan R., Abram, R.A., Scharoch, P.
Hole impact ionization rates in InP and In0.53Ga0.47As
(1992) Semiconductor Science and Technology, 7 (3 B), pp. B512-B516.

W pracy wykorzystano opracowane przez mnie, w ramach stazu postdoktorskiego (punkt 11 i
12 ponizej), programy do wyznaczania calek przekrycia koniecznych do obliczania
elementow macierzowych przejs¢ typu Augera. Moj wktad szacuje na 20%.

10) Beattie, A.R., Abram, R.A., Scharoch, P.
Realistic evaluation of impact ionisation and Auger recombination rates for the ccch
transition in InSb and InGaAsP
(1990) Semiconductor Science and Technology, 5 (7), art. no. 018, pp. 738-744.

W pracy wykorzystano opracowane przez mnie, w ramach stazu postdoktorskiego (punkt 11 1
12 ponizej), programy do wyznaczania catek przekrycia i energii progowych koniecznych do
obliczania prawdopodobienstw przej$¢ typu Auger. Moj wkiad szacuje na 20%.

11) Beattie, A.R., Scharoch, P., Abram, R.A.
Impact ionisation threshold energy surfaces for anisotropic band structures in
semiconductors
(1989) Semiconductor Science and Technology, 4 (9), art. no. 003, pp. 715-723.

Praca wykonana w ramach stazu postdoktorskiego na Uniwersytecie Durham w Wielkiej
Brytanii. Korzystajac z metod opisanych ponizej (punkt 12) wyznaczono powierzchnie
progowych energii (w strefie Brillouina) dla przejécia typu Auger ccch oraz chlh w InSb,
InAs, InP, GaAs i GaSb. Moj wktad szacuj¢ na 30%.

12) Scharoch, P., Abram, R.A.
A method of determining the overlap integrals used in calculations of Auger transition rates
in semiconductors
(1988) Semiconductor Science and Technology, 3 (10), art. no. 002, pp. 973-978.

Praca wykonana w ramach stazu postdoktorskiego na Uniwersytecie Durham w Wielkiej
Brytanii. Celem bylo opracowanie efektywnej metody obliczania catek przekrycia
koniecznych do wyznaczania eclementow macierzowych przej$¢ typu Auger W
poiprzewodnikach. Metoda byta oparta byla na przyblizeniu kp z uwzglednieniem
oddziatywania odlegtych pasm w procedurze Lowdina. Uzyskano bardzo dobrg zgodno$¢ z
calkami przekrycia obliczanymi znacznie kosztowniejszg obliczeniowo metoda nielokalnego



pseudopotencjalu Chelikowskiego-Cohena. Moj wktad polegat na opracowaniu modeli, ich
implementacji, testowaniu, a takze na wspotredagowaniu artykutu. Mo6j wktad szacuje na
60%o.

13) Scharoch, P., Pawlikowski, J.M.
Quantum efficiency of internal photoeffects in narrow-gap semiconductors. Il. Calculation
results in comparison with experimental data
(1984) Journal of Applied Physics, 55 (6), pp. 1487-1491.

W pracy zastosowano model i programy opisane w punkcie 14 (ponizej) do obliczen
wydajnosci kwantowej wewnetrznego fotoefektu w poétprzewodnikach z waska przerwa
energetyczng (InSb i CdyHg1«Te). Uzyskano interesujacg zalezno$¢ wynikow od gestosci
elektronowej, poprzez wystepujaca w modelu statg ekranowania. Artykul zawiera takze
wyniki przeprowadzonego przez mnie eksperymentu i ich porownanie z obliczeniami. Moj
wktad szacuje¢ na 60%o.

14) Scharoch, P., Szatkowski, J., Pawlikowski, J.M.
Quantum efficiency of internal photo-effects in narrow-gap semiconductor: A model
(1982) Journal of Applied Physics, 53 (8), pp. 5710-5714.

Artykut zawiera opis modelu oraz jego implementacji do obliczen wydajnos$ci kwantowej
wewngetrznego fotoefektu, gdzie dla energii wzbudzen wigkszych od 2Eg (Eg — przerwa
energetyczna) istotng role odgrywaja przejScia typu Auger prowadzac do zwickszenia
warto$ci wydajnosci kwantowej powyzej 1. Praca realizowana bytla w ramach projektu
doktorskiego po kierunkiem Prof. J.M.Pawlikowskiego. M¢j wktad szacuje na 50%.

15) Kaluski, M., Macher, M., Scharoch, P., Stasierski, L,
EM field estimation in the vicinity of multiple panel antenna systems for FM and TV
broadcasting

(1996) Electromagnetic Compatibility 1996 - Thirteenth International Wroclaw
Symposium Pages: 79-84

Artykut jest jednym z rezultatow moje wieloletniej wspotpracy z Instytutem tacznosci
(p6zniej CBR TPSA i Orange Labs), podczas ktorej zajmowatem si¢ modelowaniem pol
elektromagnetycznych w otoczeniu anten nadawczych 1 r6znych konstrukcji rozpraszajacych
pola EM. M¢j wktad szacuje na 20%

Promotorstwo pozostatych prac dyplomowych

1) Krzysztof Tatarczyk, From ab initio dynamics to thermodynamics of chosen
polyatomic systems, (2000)

2) Tomasz Dobrzycki, Zwigzki dyspersyjne fononow dla scianki (110) aluminium, (2002)

3) Jarostaw Pytowski, Dynamika i termodynamika niskowymiarowych, periodycznych
struktur atomowych — obliczenia ‘ab initio’, (2004)



4) Lukasz Glowacki, Dielektryczne i dynamiczne wiasciwosci AlAs — obliczenia ‘ab
initio’, (2008)

5) Maciej Winiarski, Badania ‘ab initio’ podstawowych wlasnosci krysztatow
ferromagnetycznych Fe, Co i Ni w warunkach rownowagi statycznej, (2009)

6) Wojciech Golubinski, Wyznaczanie podstawowych witasnosci metalicznego wodoru —
obliczenia ‘ab initio’, (2010)

7) Grzegorz Kinal, Budowa interfejsu uzytkownika programu do analizy pol
elektromagnetycznych anten nadawczych UHF i VHF. (2008) (projekt inzynierski)

8) Barttomiej Dochniak, Konstrukcja i testowanie modeli numerycznych przestrzennych
charakterystyk promieniowania elementow antenowych UHF i VHF. (2009) (projekt
inzynierski)

Referaty wygtoszone na miedzynarodowych konferencjach w ramach tematyki nieobjetej
rozprawa habilitacyjna

1. Scharoch P, Peisert J, Neugebauer J; Understanding the temperature dependent
surface multilayer relaxation of Al(110); an ab initio approach; 2" Workshop on ab-
initio phonon calculation, Krakow 2007;

2. Scharoch P; Thermal properties from first principles with the use of the Free Energy
Surface concept. 27" Max Born Symposium, Multiscale Modeling of Real Materials,
Wroctaw 2010;

Pawet Scharoch
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