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Badanie wlasciwosci elektrooptycznych supersieci 3D i materialow 2D:
badanie DFT

Promieniowanie elektromagnetyczne moze rozchodzi¢ si¢ w przestrzeni oddziatywujgc z materig
na wiele sposobow. Postep w przemysle elektronicznym wymaga poszukiwania nowych
materialdw o specyficznych wilasnoSciach elektronowych i optycznych. Urzadzenia
optoelektroniczne, takie jak diody elektroluminescencyjne, lasery polprzewodnikowe, urzadzenia
fotowoltaiczne, fotodiody i fotodetektory, sa szeroko stosowane w przemysle, medycynie,
astronomii, motoryzacji, komunikacji, wojsku itd., majgc duzy wplyw na nasze zycie.
Weczesniejsze prace badawcze dotyczyly wlasciwosci optoelektronicznych rdéznego rodzaju
materialow, takich jak stopy, cienkie warstwy i inne struktury warstwowe 2D. Obecnie supersieci
typu II InAs/(InAsSb) wolne od Ga 1 Hg sg bardzo pozadane dla zastosowan w podczerwieni ze
wzgledu na ich unikalne wiasciwosci optoelektroniczne. Z drugiej strony wilasciwosci
mechaniczne 1 elektrooptyczne nowo odkrytej rodziny materialoéw 2D MA,Z4 predestynuja je do
zastosowan komercyjnych, ale konieczne sg dalsze badania dla scharakteryzowania tej klasy
materialow 2D.

Motywowani nietypowymi wiasciwo$ciami supersieci typu II bez Ga i Hg InAs / (InAsSb) oraz
wilasciwosciami mechanicznymi i elektrooptycznymi rodziny MA:Zs, badamy wlasciwosei
elektronowe i optyczne supersieci 3D InAs/InAso625Sbo 375 (SL), materiatow 2D XSi;N4 (X =Mo,
W 1 Ti) oraz ich pionowe/boczne heterostruktury MoSiz:N4/XSi;Ng (W, Ti) oraz struktury typu
Janus.

W badaniu supersieci 3D InAs/InAso25Sbo375 zastosowano zmodyfikowany funkcjonat korelacji
wymiany Becke-Johnsona, aby uzyska¢ dobry opis wlasciwosci elektronowych i optycznych.
Najpierw analizujemy objgtosciowe uklady InAs i InSb, a nastgpnie badamy supersieci
InAs/InAsos25Sbo 375 dla trzech roznych statych sieciowych: InAs, GaSb i AlSb. Obserwujemy
silng zalezno§¢ wladciwosci elektronowych i optycznych od wielkosci stalej sieciowe;.
Otrzymujemy dwa pasma ci¢zkich dziur o rosngcej efektywnej masie w plaszczyznie w miarg
oddalania si¢ od poziomu Fermiego. Ponadto zauwazalny jest znaczny spadek mas efektywnych
dla cigzkich dziur i przerw energetycznych w plaszczyznie kx-ky, w porOwnaniu z fazami
objetosciowymi zwigzkow macierzystych. ZauwazyliSmy, ze elektrony sg zdelokalizowane w
czesci InAs SL, podczas gdy dziury sg zlokalizowane glownie w czgéci InAso,625Sbo375. Widma
absorpcyjne w dalekiej podczerwieni sg silnie wzmocnione w pordwnaniu do objetosciowych InAs
1InSb, co sugeruje ich zastosowanie w dlugofalowych detektorach IR.

W drugim projekcie omawiamy nowo odkryte materiaty warstwowe 2D, takie jak XSi>:Ng (X =
Mo, W 1Ti) oraz ich pionowo 1 poprzecznie skonfigurowane heterostruktury 2D MoSi2N4/XSi2Na
(X=W, Ti). Okazuje si¢, ze wszystkie systemy sg strukturalnie stabilne, co potwierdzajg obliczenia
stanu podstawowego catkowitej energii 1 widma fonondw. Po ustaleniu ich stabilnosci
termodynamicznej badamy odpowiednio struktury pasm elektronowych i gesto$¢ stanow
monowarstw XSiN4 (X = Mo, W 1 Ti) oraz heterostruktur 2D. Zaré6wno monowarstwy, jak i




heterostruktury wykazuja wlasciwosci potprzewodnikowe z pasmami wzbronionymi w zakreste
od podczerwieni do obszaru widzialnego. Na podstawie struktur pasma elektronicznego
zauwazyliSmy, ze pasmo wzbronione MoSizN4/WSi:Ny lezy w obszarze widzialnym, co pozwala
na zastosowania w fotowoltaice i innych urzadzeniach optoelektronicznych. Natomiast w
MoSi;N4/TiSi;:N4, gdzie wolfram zastgpiono tytanem, pasmo wzbronione przenosi si¢ do zakresu
IR, zapewniajgc w ten sposob mozliwos¢ wykorzystania tych heterostruktur jako detektorow IR.
W trzecim projekcie rozszerzamy badanie heterostruktur 2D zszytych bocznie, aby zbada¢ wpltyw
odksztalcenia dwuosiowego na wilasciwosci elektroniczne i optyczne. Obserwujemy znaczace
modyfikacje w strukturach pasm elektronowych i widmach optycznych, w tym przejScie od
posredniego do bezposredniego polprzewodnika z pasmem wzbronionym przy naprezeniu
sciskajacym w MoSioN4/WSix2Ns. Podobnie odksztalcenie dwuosiowe powoduje przejécie
polprzewodnikowe do metalicznego w MoSi;Na/TiSi;N4. Poza tym widma optyczne, w tym
absorbancjg, transmitancj¢ i wspolczynnik odbicia, mozna skutecznie dostroi¢ za pomoca
manipulacji odksztalceniem. Nasze badania wlasciwosciach elektrooptycznych 1 ich
kontrolowanej modulacji przez odksztalcenie dwuosiowe sugeruja, ze te nowo odkryte materiaty
i heterostruktury 2D moga by¢ przydatne w nano- i optoelektronice.

Badamy rowniez czysty MoSi;Ps i oraz faze typu Janus XGeSiP2As2 (Mo, W). Pojawienie si¢
wysokich energii kohezji i brak urojonych modow fononow potwierdza ich stabilnos¢ i sugeruje
mozliwo§é przeprowadzenia badan doswiadczalnych. Struktury typu Janus wykazuja w
poréwnaniu z czystym MoSi;Ps mate bezposrednie przerwy wzbronione i wigksze rozszczepienie
spinowe przy K/K’. Jednowarstwowa struktura materiatu Janus posiada zlamang symetri¢
lustrzang, co powoduje powstanie gradientu potencjalu, ktory jest normalny do plaszczyzny
materiatu. Generuje to réznicg w funkcji pracy materiatu 2D dla dwoch powierzchni. Ponadto z
tekstur spinowych wynika, Ze ztamana symetria lustrzana powoduje w monowarstwach typu Janus
rozszczepienie spinowe Rashby, ktore mozna zwigkszy¢ stosujac wyzsze atomowe sprzgzenie
spinowo-orbitalne. W dodatkowym materiale przedstawiamy i poré6wnujemy widma optyczne dla
faz czystej i typu Janus, ujawniajac charakterystyczne piki absorpcji w obszarze podczerwieni.
Duze rozszczepienia spinowe i typu Rashby w polaczeniu z wyjatkowymi widmami optycznymi
w strukturach Janus mogg by¢ bardzo przydatne w Valleytronice, Spintronice i zastosowaniach w

podczerwieni.
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