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Opis:

Uktady polarne GaN-grafen budowane na bazie polarnych powierzchni GaN oraz grafenu jedno- i
wielo-warstwowego bedg badane za pomocg modelowania ab initio. GaN ma dwie powierzchnie
polarne: galowg i azotowga o znaczgco roznych wtasnosciach elektrycznych, co jest spowodowane ich
polarnoscig. Obecne technologie pozwalajg na otrzymywanie segmentéw ptaskich co umozliwia
uzyskanie atomowego ptaskiej powierzchni kontaktu GaN i grafenu. W wyniku tego mozliwe jest
skonstruowanie 2-D obszaréw kontaktu powierzchni GaN oraz grafenu. Powierzchnie
potprzewodnikdw podlegajg szeregu réznym zmianom, takim jak rekonstrukcja i relaksacja oraz
ponadto adsorbujg atomy obce. Zmienia to drastycznie ich wtasnosci elektryczne.

Modelowanie tych uktadéw bedzie oparte na znajomosci zarowno powierzchni GaN jak i warstw
grafenu jedno- i wielowarstwowego w rdoznych utozeniach, w tym AA, ABAB, ABCABC oraz AA'.
Obliczenia ab initio zostang uzyte do wyznaczenia wtasnosci krystalograficznych czystej powierzchni
kontaktu GaN-grafen, w przypadku réznych rekonstrukcji oraz wptywu obecnosci innych atomoéw, w
tym atomoéw obcych. Zastosowanie metod rozwinietych w naszej grupie badawczej pozwoli na
otrzymywanie witasnosci krystalograficznych jak i elektrycznych. W szczegdlnosci zostang otrzymane
profile potencjatu, catki przekrycia, stany tadunkowe defektow powierzchniowych oraz pinning
poziomu Fermiego. Wptyw innych atomdéw pozwoli na zaproponowanie ich uzycia w technologii
otrzymywania gazu 2-DEG optymalnej dla THz.

Cel projektu:

Celem jest wyznaczenie podstawowych wtasnosci elektrycznych uktadu GaN-grafen, za pomoca
obliczen ab initio. Wyznaczone zostang profile potencjatu elektrycznego w sasiedztwie powierzchni
kontaktu GaN-grafen w przypadku kontaktu elektrycznego oraz izolacji elektrycznej warstwy grafenu
i powierzchni GaN. Adsorpcja wodoru, tlenu, wegla, cezu jak i innych atoméw w dramatyczny sposdb
zmienia sprzezenie tych uktadéw i ich wiasnosci: praca wyjscia, energia jonizacji czy powinowactwo
elektronowe.

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 Srodowisku Linux
- znajomosc jezyka skryptowego, jednego z Python, Perl, bash, cs



