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Streszczenie

Mocno niedopasowane stopy poélprzewodnikowe (HMAs), w  szczegdlnosci
rozrzedzane bizmutki, sg stosunkowo nowg grupa materiatéw. Okreslenie mocno
niedopasowane, zwigzane jest z réznicami w wielkosci i elektroujemnosci atoméw w
mieszanych zwigzkach. W konsekwencji materialy te wykazuja wyjatkowe wlasciwosci,
znacznie rézne od tych ktére obserwowane sg dla tradycyjnych stopéw pétprzewodnikowych,
takie jak znaczna redukcja przerwy energetycznej przy niewielkiej zawartoSci bizmutu i
znaczace zmiany w elektronowej strukturze pasmowej. Stopy z bizmutem sg jedyng droga do
uzyskania materiatéw z grupy III-V o przerwie energetycznej nizszej niz przerwa InSb, co jest
niezwykle istotne ze wzgledu na mozliwe zastosowania w urzadzeniach na zakres
podczerwieni, w szczeg6lnosci w laserach. W zwigzku z konieczno$cig zmian w warunkach
wzrostu tych materialéw, pojawiaé sie¢ w ich strukturze moga zwiekszone ilosci niechcianych
defektéw. Dotychczasowy stan wiedzy na temat elektronowej struktury pasmowej tych
materiatéw oraz wiasciwosci defektowych jest bardzo ograniczony. Spéjna i obszerna praca
dotyczaca struktury pasmowej oraz wlasciwosci defektowych stanowita by duzy wktad w
zrozumienie tych materialéw i pomogla w interpretacji wynikéw oraz projektowaniu
materialéw.

Prezentowana praca doktorska zawiera catkowicie nowe i szczegétowe obliczenia z

zasad pierwszych dla materiatéw III-V-Bi. Zostaly przebadane wszystkie materialy III-V
naturalnie wystepujagce w strukturze blendy cynkowej tj. AIPBi, AlAsBi, AlSbBi, GaPBi,
GaAsBi, GaSbBi, InPBi, InAsBi oraz InSbBi. Najnowoczes$niejsze metody obliczeniowe z zasad
pierwszych zostaly zastosowane do dokladnego opisu struktury pasmowej i zostaly
wyznaczone na ich podstawie parametry opisujace zachodzace zmiany.
Obliczenia struktury pasmowej zostaly nastepnie poszerzone o badania defektéw w tych
ukladach. Defekty punktowe oraz pary defektéw byly brane pod uwage, dla materialow o
niskiej zawartodci bizmutu. Uzyte zostaly najdokladniejsze dostepne techniki obliczeniowe
takie jak funkcjonaly hybrydowe i poprawki elektrostatyczne do energii formowania a
nastepnie zbudowany zostal model do przewidywania wynikéw na podstawie mniej
kosztownych obliczen. Wyniki zostaly zebrane w formie wykreséw i tabel, oraz
przedyskutowane zostaly chemiczne trendy wystepujace w tych materiatach pod katem
stosowalnosci tych zwigzkéw w urzadzeniach optoelektronicznych.



