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Opis:

1. Metody ab initio zostang zastosowane do wyznaczenia wtasnosci fizycznych polarnych
i niepolarnych powierzchni pdétprzewodnikéw AIN, GaN i InN. W ramach tych badan zostang
wyznaczone podstawowe wiasnosci fizyczne niepolarnych i pétpolarnych powierzchni azotkéw:
struktura (w tym rekonstrukcje), wtasnosci elektronowe, w tym pinningowanie poziomu Fermiego
i ich wptyw na podstawowe procesy adsorpcji na tych powierzchniach.

2. Wyznaczone zostang podstawowe wfasnosci wielo-studni kwantowych w rozmiarze, takim jak
stosowanym przy konstrukcji urzadzen LED, LD i HEMT. Modelowanie obejmie polarne i niepolarne
struktury azotkéw czystych i opartych na uktadach roztworéw statych. Otrzymane wyniki obejma:
wyniki elektryczne takie jak rozktad pdl elektrycznych, ekranowanie, oraz optyczne takie jak sita
oscylatora, prawdopodobienstwo przejs¢ optycznych, decydujgce dla zastosowan. Wyniki zostang
zastosowane gtownie do symulacji struktur pracujgcych w zakresie bliskiego i dalekiego UV.

3. Zaprogramowanie i rozwdj teorii funkcjonatu amplitudy-fazy, ktéra oparta jest na rdwnaniach
mechaniki kwantowej i pozwoli rozwigzywaé problemy uktadéw wieloczastkowych przy mniejszym
wysitku obliczeniowym niz teoria DFT. Mniejsza ztozono$¢ obliczeniowa pozwoli na symulacje
wiekszych systemoéw, tj. stopni atomowych krysztatéw lub wiekszej powierzchni urzadzen
elektronicznych. Praca badawcza obejmuje implementacje nowej metody dla uktadéw atomowych,
molekularnych i krysztatow.

Realizacja — student wybiera jedno lub wiecej zagadnien.

Cel projektu:

Celem naukowym projektu jest realizacja trzech zagadnien: (i) wyznaczanie wtasnosci i modelowanie
procesdw molekularnych na powierzchniach azotkéw AIN, GaN i InN, (ii) wyznaczenie wtasnosci
studni kwantowych opartych o AIN, GaN i InN, (iii) konstrukcja i rozwdj nowych metod badawczych
opartych o teorie funkcjonatu amplitudy-fazy. Do celéw nalezy modelowanie proceséw budowy
struktur oraz przewidywanie ich wtasnosci do budowy urzadzen: elektroluminescencyjne diody LED,
diody laserowe LD i detektory promieniowania elektromagnetycznego. Student bedzie mégt wybrac
jedno lub wiecej zagadnien.

Wymagania:

- symulacje DFT, doswiadczenie w analizie danych

- licencjat lub magister lub odpowiednie doswiadczenie zawodowe
- umiejetnosci pisania i méwienia w jezyku angielskim

- doswiadczenie w programowaniu w C / C ++ w $rodowisku Linux
- znajomosc jezyka skryptowego, jednego z Python, Perl, bash, cs



