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Recenzja Pracy Doktorskiej Pana Filipa Krzyzewskiego pod tytutem:
»Wplyw oddzialywan i niejednorodnosci na dyfuzje adsorbatu

i dynamike powierzchni rosnacego krysztatu.”

W ocenianej pracy przedstawione sg wyniki modelowania procesow dyfuzji
powierzchniowej atoméw, zaadsorbowanych na powierzchniach krystalicznych o
zadanych wiasno$ciach fizycznych, oddziatujgcych wzajemnie w rézny sposob.
Dyfuzja powierzchniowa jest jednym z najwazniejszych proceséw fizycznych,
determinujgcych wyniki proceséw krystalizacji bedgcych podstawg wspotczesne;
elektroniki. Dotyczy to w szczegdlnosci proceséw wzrostu struktur niskowymiarowych
takich jak studnie, czy kropki kwantowe. Ksztatt powierzchni wzrostu w trakcie
epitaksji wptywa zasadniczo na jako$¢ wytwarzanej struktury w sensie jej geometrii,
ale takze jednorodnosci sktadu chemicznego i =zawartosci domieszek w
poszczegoinych warstwach. Szereg rédwnomiernie pltynacych stopni atomowych o
gtadkich krawedziach jest optymalnym modem wzrostu studni kwantowych o
jednorodnych witasnosciach fizycznych. Zmiana ksztattu krawedzi stopni, czy tez
tgczenie sie stopni w stopnie wielowarstwowe (,step bunching”) prowadzi do
lokalnych, nieraz bardzo powaznych fluktuacji wtasnosci krysztatu.

Wraz z rozwojem technik krystalizacji struktur niskowymiarowych, nastapit
spektakularny rozwoj metod badan powierzchni z doktadnoscig atomows (takich jak

AFM, STM, RHEED czy HR TEM) pozwalajacych opisywa¢ morfologie rosngcego



krysztatu kategoriami uzywanymi dotychczas gtownie w modelach teoretycznych.
Taka sytuacja stworzyta znakomitg mozliwos¢ weryfikacji wynikow modelowania |
doskonalenia algorytméw obliczen w sposdb prowadzacy do maksymalnej zgodnosci
modelu teoretycznego z eksperymentem. Mozliwe wiec jest na podstawie
modelowania, przewidywanie wynikow eksperymentéw, a takze projektowanie
optymalnych procedur technologicznych. Dobrym przyktadem jest modelowanie
rekonstrukcji powierzchni rosnacego krysztatu w funkcji potencjatéow chemicznych faz
macierzystych i zastosowanie wynikéw tego modelowania do optymalizacji wzrostu
warstw epitaksjalnych GaAs, czy GaN metodg MBE, gdzie mozliwe jest
monitorowanie in situ struktury powierzchni podczas wzrostu.

W swojej pracy doktorskiej, Pan Filip Krzyzewski modeluje procesy dyfuzji
kolektywnej czastek zaréwno metodami analitycznymi (Rozdziaty 2,3 i 4) jak i
numerycznymi (Rozdziaty 4, 5i 6).

W opisie analitycznym stosowana jest metoda rachunku wariacyjnego, uzywana
wczesniej do analizy dyfuzji czgstek oddziatujgcych potencjatem czysto
odpychajacym na powierzchni jednorodnej, czgstek nieoddziatujgcych na
powierzchni niejednorodnej z barierg Schwoebla oraz czgstek nieoddziatujgcych na
dwuwymiarowej sieci jednorodne;j.

Autor pracy rozszerza zakres zastosowania metody na bardziej ztozone sytuacje
fizyczne. Dla uktadédw jednowymiarowych wprowadza m. in. dalekozasiegowe
oddziatywanie potencjatami o charakterze oscylacyjnym czesto obserwowanymi dla
atomoéw zaadsorbowanych na powierzchniach metali, natomiast dla uktadéw
dwuwymiarowych analizuje dyfuzje czastek na powierzchniach niejednorodnych o
rozktadach potencjatu charakterystycznych dla dwoch waznych technologicznie
orientacji powierzchni krysztatu. Wyniki tych badan zostaty opublikowane w dwoch
artykutach w Physical Review B.

W Rozdziale 3 przeanalizowane zostaty wiasnosci dyfuzyjne ukfadu czastek
oddziatujgcych za pomocag potencjatu dalekozasiegowego, rozmieszczonych w
weztach jednowymiarowej sieci. Obliczone zostaty wspodtczynniki dyfuzji kolektywnej
takich czastek dla trzech charakterystycznych form potencjatéw oddziatywania, w
funkcji stopnia obsadzenia dostepnych weztéw, temperatury, a takze parametréw
okreslajgcych forme potencjatu. Pokazana zostata specyfika procesow dyfuzji
powierzchniowej, w szczegdlnosci niemonotoniczny charakter zaleznosci

wspotczynnikdw dyfuzji, powstawanie struktur uporzadkowanych dla szczeg6lnych



wartosci stopnia obsadzenia i form potencjatu. Takie obrazy fizyczne uswiadamiac
moga prawdopodobne przyczyny niespéjnych z pozoru wynikow eksperymentow,
obserwowanych na przyktad dla monotonicznych zmian przesycenia w procesach
krystalizacji, czy obserwowanych diametralnych zmian mechanizméw krystalizacji w
zaleznosci od poifozenia poziomu Fermiego w krysztaie podiozowym. Rozdziaf
napisany jest jasno, Scisle i co wazne, ukazuje urode opisywanego procesu
fizycznego. Przydatoby sie zilustrowanie otrzymanych wynikéw przyktadami
obserwacji zachowan realnych uktadéw. Mysle jednak, ze brak takich ilustracji w tym
i nastepnych rozdziatach wynika¢ moze z obawy autora przed zamieszczaniem
danych nie bedacych bezposrednio wynikiem jego pracy.

W Rozdziale 4 rozwazane byty uktady dwuwymiarowe, w ktérych dyfundujace czastki
oddziatujg jedynie punktowo natomiast powierzchnia, na ktérej zachodzi proces
dyfuzji, jest niejednorodna. Niejednorodno$é byta zadawana poprzez dwa rozktady
potencjatu, charakterystyczne dla dwdch typowych niskoindeksowych ptaszczyzn
krysztatu. W wyniku oblicze otrzymane zostaty zaleznosci wspotczynnikow dyfuzji
kolektywnej od gestosci czastek dla uktaddéw o strukturze paskéw i kratki. Pokazano,
ze dla obydwu tych uktadéw wspotczynniki dyfuzji gwattownie rosng dla obsadzenia
weztdow réwnego 0.5, w przypadku silnych niejednorodno$ci wyrazanych poprzez
parametr I’ bedacy stosunkiem parametrow przeskoku dla gtebokich i ptytkich studni
tworzgcych struktury. Wartosé 0.5 oznacza duzy stopien obsadzenia, przy ktérej jak
sie wydaje, oddziatywania miedzy dyfundujacymi czastkami moga znacznie
zmodyfikowaé otrzymane wyniki. Czy mozna to skomentowa¢ w $wietle wynikdéw
Rozdziatu 37?

Wykazanie sprzezenia proceséw dyfuzji nieoddziatujgcych czastek, zachodzacej w
dwu prostopadtych kierunkach, wywotanego niejednorodnoscia podioza |
oddziatywaniem punktowym jest bardzo eleganckim wynikiem tej czeSci pracy.

W Rozdziale 4 przeprowadzone zostato réwniez modelowanie dyfuzji na tych samych
powierzchniach niejednorodnych metoda symulacji Monte Carlo. Otrzymano bardzo
dobra zgodnos¢ z wynikami obliczen analitycznych, chociaz jak zauwaza Autor, w
symulacji nie wida¢ subtelnych réznic w zachowaniu czastek na powierzchni o
strukturze paskéw i kratki, ktére wykazuje metoda analityczna. Wyniki Rozdziatu 4
wykazujg ogromnag przydatno$¢ metody wariacyjnej do Scistej analizy dyfuzji
powierzchniowej w uktadach dwuwymiarowych i stanowig oryginalny wkfad Autora w

wazng dziedzine fizyki powierzchni.



Rozdziaty 5 i 6 poswiecone sg modelowaniu wzrostu krysztatu GaN na
powierzchniach odchylonych o maty kat od niskoindeksowej ptaszczyzny (0001). Taki
wybor powierzchni pozwolit okreéli¢ stan poczatkowy powierzchni krysztatu jako ciag
rownolegtych stopni atomowych o gtadkich krawedziach i okreSlonych rozmiarach
tarasdw utworzonych przez te stopnie. Wydaje sie, ze opis modelu uzytego do
symulacji MC jest nieco zbyt skrotowy. W szczegoinosci Rys. 5.1 i 5.2 mogtyby
zawiera¢ wiecej informacji takich jak oznaczenia podstawowych kierunkow
krystalograficznych, czy wyr6znienie par weztdbw wybranych do symulacji. Réwniez w
Rozdziale 6 przydataby sie graficzna ilustracja modelu tréjwymiarowego. Nie
umniejsza to wartosci otrzymanych rezultatow, a jedynie obniza nieco jako$é
prezentaciji.

W wyniku przeprowadzonych symulacji metodg Monte Carlo stworzone zostaty
kwazi-stacjonarne obrazy rosngcej powierzchni krysztatu GaN powstate w wyniku
proceséw dyfuzji powierzchniowej i wbudowywania sie w krysztat zaadsorbowanych
atoméw galu. Odtworzone =zostaly najbardziej charakterystyczne cechy takich
powierzchni obserwowane w realnych sytuacjach eksperymentalnych takie jak:
falowanie krawedzi stopni (step meandering), powstawanie stopni o wysokosci
dwdch monowarstw, czy utrata stabilnosci struktury typu ,step flow”.

Rozszerzenie mozliwosci obliczeniowych poprzez zastosowanie procesora
graficznego daje nadzieje, ze wyniki osiggniete w tej pracy mogg stanowi¢ doskonate
narzedzie rozwigzywania waznych probleméw eksperymentalnych, takich jak np.
otrzymanie jednorodnych studni kwantowych InGaN o duzej zawartosci indu,
niezbednych do konstrukcji laserow potprzewodnikowych emitujgcych Swiatto zielone.
Wyniki Rozdziatéw 5 i 6 zostaty opublikowane w dwéch artykutach w Journal of Non-
Crystalline Solids. Dziwi¢ nieco moze wybor periodyku skoro prace dotyczg wzrostu
krysztatu. Wydaje sie, korelacja wynikow otrzymanych w tej pracy z wynikami
wzrostu epitaksjalnego metodg MBE z plazmowym Zzrédtem azotu (uktad najmniej
skomplikowany chemicznie — bliski modelowemu) spotkataby sie z bardzo duzym
zainteresowaniem $rodowiska i recenzentéw. Dlatego ciekawe by byto podjecie
proby przetozenia waznych zmiennych uzywanych w modelowaniu na jezyk uzywany
w doswiadczeniu. Mam tu na mysli zmienne typu BJ, czy pu. Wyrazenie temperatury
w sposdéb jawny przy znanych energiach wigzan w krysztale GaN i potencjatow
chemicznych sktadnikdw bytoby dobrg miarg przystawania sytuacji modelowej do

realnej sytuacji eksperymentalnej.



Prace Pana Filipa Krzyzewskiego uwazam za bardzo interesujgca i wazng. Wykazuje
ona profesjonalizm Autora w postugiwaniu sie i twoérczym rozwijaniu
zaawansowanych procedur analitycznych i numerycznych oraz w ich zastosowaniu
do badania uktadéw fizycznych o duzym znaczeniu technologicznym. Wyrazone w tej
opinii uwagi i zapytania wynikaja gtéwnie z zainteresowania, jakie ta praca we mnie
wzbudzita. W zwigzku z powyzszym stwierdzam, ze praca Pana Filipa
Krzyzewskiego pod tytutem: ,,Wptyw oddziatywan i niejednorodnosci na dyfuzje
adsorbatu i dynamike powierzchni rosnacego krysztatu” spetnia wymagania

stawiane rozprawom doktorskim i wnioskuje o dopuszczenie jej do obrony.
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