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1. Wyksztatcenie i doswiadczenie zawodowe

drinz. Piotr Borowik

Magister inzynier fizyki technicznej, specjalnosé optoelektronika, Politechnika Warszawska, Wydziat
Fizyki Techniczneji Matematyki Stosowanej, 1994

Tytut pracy: Zastosowanie metody Monte Carlo do badania transportu elektronéw w strukturze
potprzewodnikowej typu HEMT

Promotor: dr Wojciech Gebicki,

Recenzent: prof. Maciej Bugajski

Doktor nauk fizycznych w zakresie fizyki, Politechnika Warszawska, Wydziat Fizyki Techniczne;j i
Matematyki Stosowanej, Instytut Fizyki, 1998

Tytut pracy: Monte Carlo study of electron transport in highly doped GaAs

Promotor: prof. Leszek Adamowicz

Recenzenci: prof. Maciej Bugajski, prof. Andrzej Sukiennicki, prof. Renaud Fauguembergue

Praca zostata wykonana w ramach wspdtpracy naukowej z Institut d’Electronique et de
Microélectronique du Nord, Université des Sciences et Technologies de Lille, France, opiekun naukowy:
dr Jean-Luc Thobel. Praca uznana za wyrdzniajaca.

Zatrudnienie: W trakcie mojej kariery zawodowej nie bytem zatrudniony w instytucjach naukowo-
badawczych. Od czasu uzyskania tytutu doktora zawodowo zajmuje sie technologiami
informatycznymi. Od 2001 roku pracuje w SAS Institute, obecnie na stanowisku Principal Systems
Engineer, Architecture Practice Leader.



2. Przebieg dotychczasowej dziatalnosci naukowo-badawczej

2.1 Dziatalno$¢ naukowo-badawcza przed uzyskaniem stopnia naukowego doktora

Moje pierwsze zetkniecie sie z wykorzystaniem metod Monte Carlo (MC) miato miejsce w trakcie
pisania przeze mnie pracy magisterskiej. Wigzato sie to z nawigzaniem wspdtpracy naukowej z
zespotem prof. R. Fauguembergue, a szczegdlnie z dr. Jean-Luc Thobel z Institut d'Electronique de
Microélectronique et de Nanotechnologie, Université des Sciences et Technologies de Lille we Franciji.
Wspédtpraca tatrwa do dzisiaj.

Jednym z gtéwnych celdw nawigzanej woéwczas wspotpracy byta chec rozszerzenia zakresu tematyki
badawczej Wydziatu Fizyki Politechniki Warszawskiej. Tematyka zwigzana z wykorzystaniem metod MC
do rozwigzywania zagadnien znajdujgcych sie na styku fizyki ciata statego oraz elektroniki nie byta
wczesniej obecna w problematyce badawczej Wydziatu.

W latach 1994-1998 bytem uczestnikiem studiéw doktoranckich w Instytucie Fizyki Politechniki
Warszawskiej. W tym czasie, w ramach programu wymiany studentéw TEMPUS, oraz dzieki
uzyskanemu Stypendium Rzadu Francuskiego, facznie przez 2 lata przebywatem na Uniwersytecie w
Lille.

2.2 Dziatalno$¢ naukowo-badawcza po uzyskaniu stopnia naukowego doktora

Po uzyskaniu przeze mnie stopnia doktora podjatem prace zawodowa w dziedzinie informatyki, poza
instytucjami akademickimi i naukowo-badawczymi. Od 2001 roku jestem zatrudniony w SAS Institute,
firmie produkujgcej i wdrazajgcejoprogramowanie do przetwarzania i analizy danych (www.sas.com).

Tym niemniej, trudno mi byto catkowicie zrezygnowac z udziatu w rozwijaniu interesujgcej mnie
problematyki badawczej zapoczatkowanej w pracy doktorskiej. Mimo obowigzkéw w pracy
zawodowej, udawato mi sie w czasie wolnym kontynuowaé wspétprace z prof. L. Adamowiczem z
Wydziatu Fizyki Politechniki Warszawskiej oraz dr. J. L. Thobel z Instytutu Elektroniki, Mikroelektroniki
i Nanotechnologii Uniwersytetu Lille 1 we Francji.

Poczatkowo byta to kontynuacja badan rozpoczetych w trakcie studidw doktoranckich, zwigzanych z
wykorzystaniem metody MC do badania dyfuzji w zdegenerowanym gazie elektronowym.

Nastepnie zainteresowata mnie tematyka zwigzana ze spinem elektronowym, tzw. spintronika.
Wzigtem udziat w realizacji grantu badawczego dotyczgcego spintroniki, wykonywanego czesciowo na
Wydziale Fizyki Politechniki Warszawskiej, a takze uczestniczytem w opiece naukowej nad dwojgiem
studentdéw przygotowujgcych prace magisterskie.

Nastepnie zaobserwowatem, ze wiele zespotéw zajmujgcych sie symulacjami MC transportu
elektronowego w pétprzewodnikach i urzadzeniach mikroelektronicznych zainteresowato sie
modelowaniem struktur kwantowych laseréw kaskadowych (quantum cascade lasers — QCL). Jednym
z takich zespotdw byta grupa dr. Thobela. Podtrzymywane kontakty naukowe oraz wiedza i
doswiadczenie zdobyte na Uniwersytecie w Lille pozwolity mi wigczyé sie w te badania. Dodatkowym
impulsem do zajmowania sie tg tematykg byta uzytecznos¢ tych prac dla zespotu eksperymentatoréw
pracujgcych w Warszawie. Po pewnym czasie zaowocowato to udziatem w zamawianym grancie



badawczym, ktérego jednym z celéw byto opanowanie technologii wytwarzania tego typu laseréw w
Instytucie Technologii Elektronowej w Warszawie.

Od kilku lat mozna zauwazy¢ zmiane charakteru prac badawczych dotyczgcych kwantowych laseréw
kaskadowych. Zwigzane jest to dwoma czynnikami. Po pierwsze sukces zwigzany z budowg laseréw
pracujgcymi w obszarze $redniej podczerwieni sprawit, ze przeszty one od stadium badan
podstawowych na pograniczu elektroniki i fizyki, do etapu badan nad optymalizacjg dziatajgcych juz
konstrukcji, praktycznego wykorzystania i produkcji komercyjnej. Po drugie nie udato sie uzyskac
znacznego podniesienia temperatury dziatania laserow emitujgcych w obszarze terahercowym,
powyzej temperatury okoto 200K [Fathololoumi 2012].

W zwigzku z powyzszym, doszedtem do przekonania, ze z punktu widzenia badan podstawowych i
mozliwosci wykorzystania rozwijanych przeze mnie metod Monte Carlo, bardziej uzasadnione bedzie
zajecie sie tematyka materiatéw zbudowanych z pojedynczej warstwy atomow, tzw. materiatéw
dwuwymiarowych (2D), takich jak grafen i silicen. Tematyka ta jest obecnie intensywnie rozwijana w
badaniach doswiadczalnych i teoretycznych. W ciggu ostatnich kilku lat zajmowatem sie
modelowaniem MC transportu elektrondw oraz efektdw zwigzanych z polaryzacja spinowa w tych
nowych materiatach 2D.

3. Osiggniecie naukowe stanowigce podstawe postepowania
habilitacyjnego

Osiggnieciem naukowym zgodnie z art. 16. Ustawy z dnia 14 marca 2003 r. o stopniach naukowych i
tytule naukowym oraz o stopniach i tytule w zakresie sztuki (Dz. U. 2016 r. poz. 882 zezm. W Dz. U. z
2016 r. poz. 1311.) jest jednotematyczny cykl 10 prac opublikowanych w latach 2005-2018 w
czasopismach z listy Journal Citation Report.

Wspdlnym tytutem dla przedstawionego cyklu jest:

Zastosowania metody Monte Carlo do badania transportu elektronowego w materiatach
dwuwymiarowych istrukturach kwantowych

3.1 Wykaz publikacji wchodzgcych w sktad osiggniecia naukowego

[A1]  P. Borowik, L. Adamowicz, Improved algorithm for Monte Carlo studies of electron transport in
degenerate semiconductors, Physica B, 365, 235—239 (2005), IF,005=0.796 [95%]

[A2]  P.Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo based microscopic description of electron
transport in GaAs/Aly 45Gay 55As quantum-cascade laser structure, Journal of Applied Physics,
108, 073106 (2010), IF5010=2.064 [90%)]

[A3]  P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Combined rate equation and Monte Carlo studies of
electron transport in a GaAs/Aly 45Gay 55As quantum-cascade laser, Semiconductor Science and
Technology, 27, 115005 (2012), IF501,=1.723 [90%]



[A4]  P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo modeling applied to studies of quantum
cascade lasers, Optical and Quantum Electronics, 49, 96 (2017), IF,917=1.168 [85%]

[A5] P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo studies of low-field electron transport in
monolayer silicene and graphene, Physica Status Solidi A, 213, 2916-2920 (2016), IF,016=1.775
[90%]

[A6]  P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo study of electrontransportin monolayer
silicene, Semiconductor Science and Technology, 31, 115004 (2016), IF,016=2.305 [90%]

[A7] P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Modified Monte Carlo method for study of electron
transport in degenerate electron gas in the presence of electron—electron interactions,
application to graphene, Journal of Computational Physics, 341, 397-405 (2017), IF,017=2.864
[90%]

[A8] P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo method for studies of spin relaxation in
degenerate electron gas: Application to monolayer graphene, Journal of Applied Physics, 122,
045704 (2017), IF5917=2.176 [85%)]

[A9]  P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo study of electron relaxation in graphene
with spin polarized, degenerate electron gas in presence of electron-electron scattering,
Semiconductor Science and Technology, 32, 125006 (2017), IF,017=2.280 [85%]

[A10] P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo studies of thermalization of electron-hole
pairs in spin polarized degenerate electron gasin monolayer graphene, Applied Physics A, 124,

W wykazie podany jest impact factor czasopisma w roku publikacji. Dla artykutu publikowanego w 2018
roku wskaznik ten nie jest jeszcze dostepny, podana jest wiec wartosé z roku 2017. W nawiasach
kwadratowych podaje ocene mojego udziatu w powstanie danej pracy.

Jestem pomystodawca i gtéwnym wykonawcg przedstawionych prac. Mdj udziatw powstaniu kazdej
z nich, zgodnie z deklaracjami wspétautoréw, przewyisza 80%. Bardziej szczegétowe informacje na
temat mojego wktadu znajduja sie w Zatgczniku nr 4 do wniosku. Oswiadczenia wspofautoréw o udziale
w wymienionych pracach zostaty zamieszczone w Zatgczniku nr 5 do wniosku. Podobnie decydujacy
udziat miatem w powstaniu wszystkich innych prac, opublikowanych w czasopismach z listy JCR,
sktadajacychsie namoéj dorobek naukowy.

W tym miejscu chciatbym wyjasni¢, dlaczego nie petnie roli autora korespondujgcego. Powdd jest
czystoformalny i wynika z nietypowej sytuacji mojego zatrudnienia w instytucji komercyjnej. Poniewaz
jedynie goscinnie korzystam z mozliwosci publikacji z afiliacja Wydziatu Fizyki Politechniki
Warszawskiej, wspotautorzy zatrudnieni w instytucjach akademickich zgodzili sie wyrecza¢ mnie w tej
roli.



3.2 Wybrane wyniki pracsktadajgcych sie na przedstawione osiggniecie naukowe oraz
mozliwosci ich wykorzystania

3.2.1 Wstep do tematyki pracy naukowo-badawczej

Modelowanie i symulacje komputerowe staty sie jednym ze sposobdw na poszerzanie naszej wiedzyw
wielu dziedzinach nauki, w tym réwniez w naukach technicznych. Podejscie to bazuje na wynikach
eksperymentalnych oraz teoretycznych i stanowi ich uzupetnienie, czesto pozwalajgc na otrzymanie
wynikéw nieosiggalnych w inny sposéb. Symulacje komputerowe pozwalajg na uzyskanie opisu
zaréwno jakosciowego, jak tez ilosciowego dla wielu zagadnien, ktére sg zbyt ztozone aby mozna byto
otrzymac wyniki analityczne, lub tez uzyskanie wynikow eksperymentalnych jest trudne lub bardzo
kosztowne. Waznym polem, na ktdrym wykorzystywane sg tego typu metody jest miedzy innymi styk
fizyki, elektroniki i badan materiatowych. Poszukiwanie i ulepszenia metod modelowania petnig role
stuzebng, rozwoju narzedzi, ktérych rola jest trudna do przecenienia.

Zakres prowadzonych przeze mnie badan zawiera sie w obszarze elektroniki i fizyki obliczeniowej i
skupia sie gtéwnie na rozwijaniu metody Monte Carlo oraz przystosowywaniu jej do badania
transportu elektronowego w materiatach i strukturach uzywanych w elektronice. Metoda ta z
powodzeniem uzywana jest jako jedno z gtdwnych narzedzi teoretycznych w tych dziedzinach [Lugli
1989] a jej charakterystyce dobrze odpowiada okreslenie ,eksperymenty numeryczne”. Zespoty
podejmujgce podobne tematy identyfikujg sie rdwnie czesto elektronikg jak tez z fizyky. Podobna
tematyka interesuje rowniez matematykow — ktérych fascynuje sama struktura matematyczna praw
fizyki. Przyktadem moze by¢ medal Fieldsa, ktory zostat przyznany w roku 2010 Cedricowi Villaniemu
miedzy innymi za dowdd zbieznosci do stanu stacjonarnego rozwigzan réwnania Boltzmanna.
Réwnanie Boltzmanna ma fundamentalne znaczenie dla teorii chaosu, stanowi tez punkt wyjscia do
teoretycznego uzasadnienia podstawowych réwnan mechaniki ptynéw (réwnania Naviera-Stokesa i
przewodnictwa cieplnego).

Wazing zaletg stosowanych metod jest to, ze pozwalajg one na uzyskanie wynikow czesto
poréwnywalnych z bardziejztozonymi metodami takimijak np. nierdwnowagowe funkcje Greena. Przy
czym, symulacje MC s3g znacznie tatwiejsze do przeprowadzenia dla réznych warunkdéw, a uzyskiwane
wyniki pozwalajg na przystepng interpretacje. Niebagatelne znaczenie ma tez to, ze zwykle jedynymi
parametrami wejsciowymi do modelowania s3 state materiatowe, ktére moga by¢ pozyskane za
pomocg innych, bardziej fundamentalnych metod np. obliczed ab-initio, lub z danych
eksperymentalnych.

Wykorzystujgc metode MC podjgtem kilka watkéw badawczych, ktérych wyniki sktadajg sie na
przedstawiony cykl publikacji.

Modelowanie MC transportu elektronéw w kwantowych laserach kaskadowych

Zaprojektowanie i zbudowanie pierwszego kwantowego lasera kaskadowego [Faist 1994] jest
niewatpliwie jednym z najwiekszych sukceséw tzw. inzynierii funkcji falowej. W kolejnych latach, ten
prawdopodobnie najbardziejskomplikowany przyrzad optoelektroniczny, zrewolucjonizowat fotonike
podczerwieni, stajgc sie zrodtem Swiatta spdjnego wykorzystywanego miedzy innymi w metrologii i
spektroskopii molekularne;.



Modelowanie MC transport elektronow w materiatach 2D

Odkrycie w 2004 roku grafenu [Novoselov 2004] byto impulsem do badan wtasciwosci zaréwno tego
materiatu [Castro Neto 2009] jak tez szeregu innych materiatéw 2D, z nadziejg na zastosowania do
budowy nowych urzgdzen elektronicznych, lub wykorzystania ich w wielu innych dziedzinach.

Krzem pozostaje ciggle gtéwnym materiatem uzywanym we wspdtczesnej elektronice. Odkrycia
dotyczgce materiatéw 2D stymulujg prace zdazajace do otrzymania i wykorzystania silicenu,
odpowiednika grafenu, zbudowanego z atoméw krzemu [Oughaddou 2015, Zhao 2016].
Zademonstrowano juz [Tao 2015] dziatajgcy tranzystor zbudowany z tego materiatu.

Modelowanie MC z uwzglednieniem efektow spintronicznych

Jedng z koncepcji dalszegorozwoju urzgdzen mikroelektronicznych, oraz nadziejg na budowe nowego
typu urzadzen jest wykorzystanie spinu jako nosnika informacji. Odkrycie grafenu i innych materiatéw
2D daje nadzieje na znaczacy postep w tej dziedzinie [Roche 2015].

Uznatem, ze w opisie ponizej bardziej czytelne bedzie przedstawienie gtéwnych wynikéw pracw innej
kolejnosci niz chronologiczna. Zaczne od wprowadzenia do Metod Monte Carlo i mojego wktadu w
rozwdj algorytmow, ktére byly uzywane w innych pracachz prezentowanego cyklu. Naste pnie opisze
wyniki zwigzane z modelowaniem materiatéw 2D. Najbardziej ztozone symulacje MC dotyczgce
modelowania QCL zostang opisane na koncu.

3.2.2 Metody Monte Carlo pozwalajgce na modelowanie transportu elektronéw z
uwzglednieniem efektéw zwigzanych z zakazem Pauliego

Metody MC uzywane do badania rozwazanych w prezentowanym cyklu zjawisk fizycznych bazujg na
formalizmie zgodnym z réwnaniem transportu Boltzmanna (BTE), ktére opisuje funkcje rozktadu
elektronow f (k).

of (k

P o9, f ) SF T )=
DU G salki 1= Fle]= U soley, kDI1= FRDI}
ak}

b U s ke ey epDI1 = FORDIL = £ (k)]

k' ko ke
—f Ck1)f (k) see(keq, oo, k1, k3) [1— f (kDI — £ (k313

gdzie v jest predkoscig grupowa odpowiadajgcg wektorowi falowemu k, s, (k,k') jest czestoscia
przej$¢ ze stanu k do stanu k' w jednostce czasu spowodowang mechanizmem oddziatywan «, F jest
wektorem przytozonego zewnetrznego pola elektrycznego. Prawa strona rownania reprezentuje czton
zderzeniowy. Jego pierwszy wiersz opisuje oddziatywania elektronéw z niedoskonafosciami sieci
krystalicznejtakimi jak fonony lub domieszki. Czynniki typu [1 — f (k)] odpowiedzialne sg za wigczenie
do modelu zakazu Pauliego. Ostatnie dwa wiersze réwnania opisujg krotkozasiegowe oddziatywania



kulombowskie, dla ktérych s, (kq, k,,k1,k3) jest czestoscia przejéé miedzy stanamik, — ki, k, — k3.
Sumowanie w tych czynnikach odbywa sie po wszystkich stanach koricowych obu oddziatujgcych
czastek.

W ogdlnym przypadku funkcja rozktadu w sposéb jawny zalezy od czasu i potozenia i powinna by¢
zapisana jako f(k,r,t). W przypadku badari prowadzonych w ramach przedstawionego cyklu
zaktadany byt réwnomierny rozktad elektronéw orazich stata liczba, tak wiec pierwsze dwa czynniki w
powyzszym réwnaniu moga by¢ pominiete.

Od strony algorytmoéw obliczeniowych modelowanie polega na sledzeniu zmian w czasie standw zbioru
symulowanych czgstek (elektronéw). W kolejnych krokach czasowych At symulacji, wektor falowy
kazdego z rozwazanych elektronéw zmienia sie pod wplywem przytozonego zewnetrznego pola
elektrycznego F zgodnie z klasycznym réwnaniem k(t+ At) =k(t)+%FAt. Czton zderzeniowy

zawarty w BTE opisywany jest przez cze$¢ losowg metody MC. W kazdym kroku symulacji
wykorzystywane jest prawdopodobieristwo rozproszenia elektronu ze stanu k do stanu k', ktére zalezy
od elementu macierzowego przejscia miedzy tymi stanami, ale takze od czynnikéw odpowiedzialnych
za zakaz Pauliego blokujacy przejscia do standéw obsadzonych przez inne elektrony.

Powszechnie uzywana metoda [Lugli 1985], pozwalajaca na wigczenie czynnikéw [1 — f(k")] w BTE,
opiera sie na nastepujacej koncepcji. W trakcie symulacji uzywane sg prawdopodobiefstwa rozproszen
obliczone przy zatozeniu, ze wszystkie stany koncowe, do ktérych odbywajg sie rozproszenia, sg
dostepne. Nastepnie, gdy wylosowane zostanie zdarzenie rozproszenia, woéwczas, na podstawie
chwilowego obsadzenia przez inne symulowane elektrony, okreslana jest wartos¢ funkcji rozktadu
stanu koricowego f (k). Aby otrzymac tg wartos¢, przestrzen wektora falowego k jest dyskretyzowana

( )

na komorki zawierajgce Nyy,q, standw. Wéwczas, f (k') = ,gdzie N (k') jest liczbg symulowanych

elektronéw znajdujgcych sie w komodrce zawierajgcej stan koncowy. Nastepnie, uzywana jest tzw.
metoda odrzucania (rejection method) polegajgca na tym, ze jesli wybrana liczba losowa r jest
mniejsza niz wartos¢ f (k') to przyjmuje sie, ze stan jest zajety przez inny elektron i proces rozproszenia
nie jest wykonywany przez algorytmie symulacji.

Niestety, znanym problemem w przypadku uzycia tej metody jest to, ze moze ona prowadzi¢ do
uzyskania niefizycznych rozwigzan, z wartosciami funkcji rozktadu f (k) > 1, szczegdinie w zakresie
matych energii. Jak wyjasnilismy to w jednej z poprzednich publikacji [C3], powstatej w ramach
realizacji mojej pracy doktorskiej, wynika to z tego, ze jesli z powodu fluktuacji tymczasowa wartos¢
N(k') > N4y, to czynnik ten nie jest odpowiednio kompensowany w algorytmie. Redukcja tego typu
btedéw jest mozliwa przez zwiekszanie liczby symulowanych elektronéw, co w oczywisty sposob
znacznie wydtuza czasobliczeniowy.

Dwie prace [Al, A7], ktére wchodzgw sktad prezentowanego cyklu dotyczg rozwoju metod symulacji
MC pozwalajacych na wtgczenie do modelowania efektéw spowodowanych przezzakaz Pauliego, w
sposob bardziej efektywny, niz byto to mozliwe za pomoca uprzednio uzywanych technik.

Nalezy tutaj zaznaczyé, ze w okresie gdy rozpoczynatem te badania czas obliczen niezbedny do
przeprowadzenia tego typu symulacji MC, wynosit zwykle wiele godzin lub nawet dni. Miato to
miejsce szczegdlnie w przypadku materiatow o duzej gestosci elektronowej. Tak wiec poszukiwanie
wydajnych metod obliczeniowych miato istotne znaczenie praktyczne. Tematyka ta jest istotna
réwniez dzisiaj i wcigz proponowane sg ulepszeniainowe metody obliczeniowe [Romano 2015].



3.2.2.1 Dla oddziatywan elektron-fonon

Jak wykazaliSmy w pracy [Al], formalnie uzasadnione jest dodanie do rozwigzywanego réwnania
Boltzmanna dodatkowych (uzupetniajgcych) rodzajéw rozproszen, dla ktérych czynnik opisujgcy
prawdopodobieristwo przejécia ze stanu k do stanu k', z powodu danego mechanizmu rozproszen a
(np. emisja/absorpcja fonondéw) przybiera postac

. (KGO
Sa (klk ) f (k) ’
gdzie s} (k,k') = s, (k',k), a F; (k) odpowiada za przypadki, gdy ze wzgledu na chwilowe fluktuacje
N(k) > Npq, i jest okreslone w ten sposdb, ze F; (k) = 0 dla N(k) < Ny, oraz F, (k) = Allvﬂ -1

dla N(k) > 1.

W przypadku tych uzupetniajgcych mechanizmoéw rozproszen, podobnie jak w standardowym

L . . . . N(k')
algorytmie, réwniez jest uzywana metoda odrzucania ale zamiast czynnika [1 — N—]wykorzystywany
p— L]
) Y N(k)

distribution function

0.0 T T T T T T
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Energy (meV)

Rysunek 1. Poréwnanie wynikdw poprawionej metody z uzyskanymi za pomocg standardowej metody. Dla
standardowej metody uzyto 10 elektrondw na komorke, dla zaproponowanej metody poréwnano przypadki z 10
i 2 elektronami na komérke. Dla poréwnania przedstawiono analityczng krzywa Fermiego-Diraca. We wszystkich
symulacjach faczna liczba uzytych elektronéw réwna sie 10 tys. Dla standardowej metody mniejsza liczba
elektrondw na komorke dawata znacznie gorsze wyniki niz te zaprezentowane na wykresie. Wyrazne pogorszenie
wynikow widoczne dla krzywej Nmax=10 spowodowane jest niedostatecznie gestg siatkg dyskretyzacjiprzestrzeni
wektora falowego. Bardziej gesta siatka wymagataby uzycia wiekszej facznej liczby symulowanych elektronéw co
wigze sie z wiekszym kosztem obliczeniowym.

Jako ilustracja dziatania ulepszonej metody przeprowadziliémy obliczenia funkcji rozktadu elektronéw
w GaAs dla temperatury 77 K i gestosci elektronowej 2 X 1012 cm3, ktérych wyniki s3 przedstawione
na Rysunku 1. Dla rozwazanych warunkéw stabego pola elektrycznego mozna przyjac, ze jest to stan
bliski stanowi réwnowagi i wyniki modelowania mogg byé poréwnane z krzywag Fermiego-Diraca.
Wyniki wskazujg na dobrg zgodnos¢ przy odpowiednim doborze parametréw modelowania. Wykazana



jest przewaga zaproponowanej metody w stosunku do wynikéow standardowego algorytmu. Metoda
ta byta nastepnie wykorzystywana w pdzniejszych pracachz przedstawionego cyklu.

3.2.2.2 Dla oddziatywan kulombowskich elektron-elektron

Kolejng [A7] zaproponowang modyfikacja metod obliczeniowych MC jest rozszerzenie
przedstawionego w poprzednim punkcie podejscia na przypadek rozproszen elektron-elektron (e-e).
Wynik ten zostat uzyskany duzo pdzniej niz opisany powyzej przypadek dotyczgcy rozproszen elektron-
fonon. Poniewaz jednak tematyka jest zblizona do poprzednio omdwionej pracy, uzasadnione jest
przedstawienie jej w tym miejscu.

Korzystajac z podobnego pomystu jak przedstawiony w poprzednim punkcie wykazalismy [A7], ze
uzasadnione jest, aby do modelowania dofgczony zostatkolejny, uzupetniajgcy mechanizmrozproszen,
przy czym, zamiast czynnika w formie [1— f(k{)][1— f(k5)], blokujgcego rozproszenie jesli
przynajmniej jeden ze standw koncowych jest juz obsadzony, dochodzimy do znacznie bardziej
ztozonej formuty

See(kl,kz,k:,l,klz)

max
See

R(ky, ko ky,k3) = G (ky)G (k3)

4 See (k1 ko, kg, k3) f (k) f (k)
See™ f(k)f (k2)

(G(k)[1 = F (k)] + G(k)[1 = F(ky)])

see(kukakiky) £ ) f(kb)
SpLax flk) f(k2)

gdzie czynniki F(k) i G(k) zdefiniowane s3 w ten sposéb, ze f(k) = F(k) + G(k). W tym podziale
F (k) reprezentuje czes¢ nie przekraczajaca jednosci a G (k) pozostata fluktuacje numeryczng. Oprécz
zmiany formuly wyrazenia uzywanego w metodzie odrzucania wymagane sg pewne dodatkowe
modyfikacje algorytmu modelowania, ktérego szczegdty opisane zostaty w pracy [A7].

+ (G (k)1 = Fk2)]+ G(k2)[1 - F(kpD),

Zmodyfikowana metoda dla rozproszen e-e zostata zademonstrowana na przyktadzie modelowania
transportu elektronéw w grafenie. Byta nastepnie wykorzystywana w kolejnych pracach [A5-A10] z
prezentowanego cyklu.

Whyniki obliczen, przedstawione na Rysunku 2(a) demonstrujg, ze zastosowanie opracowanej
modyfikacji metody Lugli-Ferry pozwala na wyrazng redukcje niepoprawnych rozwigzan. Przy
obliczaniu funkcji rozktadu udaje sie unikngé¢ przypadkéw, dla ktérych f(k) > 1 w obszarze matych
energii. Na Rysunku 2(b) pokazany jest wptyw precyzji w okresleniu f(k) na zaleznosci $redniej
predkosci elektronéw od przytozonego pola elektrycznego.
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Rysunek 2. Wyniki symulacji dla zaproponowanej metody (c10) gdy w modelowaniu uzywane byto 10 tys.

elektronéw oraz dla standardowego, nie poprawionego algorytmu (s10, s20, s50) gdzie uzywane bylo
odpowiednio 10, 20, 50 tys. elektrondw.

3.2.2.3 Znaczenie i mozliwosci wykorzystania uzyskanych wynikow

Przedstawione w prezentowanych pracach ulepszone metody obliczeniowe pozwalajg na unikniecie
znanych problemoéw pojawiajgcych sie przy standardowym podejsciu uzywanym do wigczenie zakazu
Pauliego do modelowania MC. W szczegdlnosci, uzyskiwane wartosci funkcji rozktadu nie przyjmuija
niefizycznych wartosci f (k) > 1.

Prace te dotycza rozwoju podstawowych algorytméw modelowania Monte Carlo.
Zademonstrowane ulepszenia majg wazne zastosowania praktyczne, gdyz moga by¢ stosowane
zaréwno do badania materiatéw objetosciowych 3D, materiatéw dwuwymiarowych 2D jak tez
innych uktadéw, takich jak struktury studni kwantowych lub urzadzenia mikroelektroniczne. Sledzac
losy opracowanego przeze mnie wczesniej algorytmu, dotyczagcego podobnych zagadnien, opisanego
w pracy [C3] mozna zauwaziyc, ze byt on wykorzystywany przez innych badaczy, miedzy innymi w
modelowaniu wiasnosci laseréw kaskadowych. Opublikowane pdézniej prace [Al, A7] proponuja
inne, znacznie ulepszone koncepcje rozwigzania podobnych problemoéw.

Wedtug raportu z bazy Web of Science publikacja [Al] byta do tej pory cytowana 3 razy przez innych
autordéw. Byta ona réwniez cytowana w rozprawach doktorskich z uniwersytetéw California Santa Cruz,
Paris Sud - Paris XI, Wisconsin-Madison, Catania. W przypadku 2 rozpraw doktorskich, autorzy nie
cytujg pozniej tej pracy w swoich innych publikacjach [Saint-Martin 2005, Willis 2010].

Publikacja [A7] wedtug raportuz bazy Web of Sciences zostatfa 1 raz zacytowana przez innych autoréw.
Zostata ona réwniez zacytowana w zgtoszonym niedawno preprincie [Lei 2018].
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3.2.3 Zastosowania symulacji Monte Carlo do modelowania wtasnosci elektronowych
materiatow dwuwymiarowych

Grafen, od czasu wytworzenia po raz pierwszy w 2004 roku, przyciggnatuwage wielu badaczyzaréwno
w dziedzinie fizyki, jak tez elektroniki i badan materiatowych. Jest to pierwszy zaobserwowany w
przyrodzie dwu-wymiarowy krysztat, ktéry oprécz tego posiada niezwykte wtasciwosci elektryczne,
chemiczne i mechaniczne. Technologie rozwiniete przy badaniach dotyczgcych grafenu skutkowaty
rowniez zainteresowaniem wieloma innymi materiatami 2D. Jednym z przykfaddw jest silicen, materiat
o bardzo podobnej strukturze zbudowany z atoméw krzemu.

W powszechnie uzywanym przyblizeniu oba te materiaty nie majg przerwy energetycznej a struktura
pasmowa w interesujgcym dla transportu elektronowego obszarze wektora falowego ma postac tzw.
stozkéw Diraca, z liniowa zaleznoscig dyspersji E (k) = hvg|k|, gdzie v jest tzw. predkoscig Fermiego.
Konsekwencjg tegojest wiele niecodziennych wiasciwosci elektrycznychtakich jak np. zachowanie sie
elektronéw jak quasi-relatywistyczne, pozbawione masy czgstki, ktére niezaleznie od wartosci wektora
falowego poruszaja sie ze statg predkoscig grupowa vy.

W zwigzku ze swoimi niezwyklymi wtasciwosciami elektrycznymi grafen jest czesto uwazany za jeden
z najbardziej obiecujgcych materiatéw dla nowych zastosowan w optoelektronice i nanoelektronice.
Oproécz tych dziedzin jest on réwniez uwazany za obiecujgcego kandydata do zastosowan w
spintronice. Zaréwno teoretyczne jak tez eksperymentalne wyniki wskazujg na diugie czasy relaksacji
polaryzacji spinowej pozwalajgce na transmisje stanu spinu w urzgdzeniach z zachowa niem niezbednej
wiarygodnosci.

Gtéwnga rdéznicg w modelowaniu MC [Shishir 2009] zastosowanym do badania transportu elektronéw
w materiatachtakich jak jedno-warstwowy grafen lub silicen, w poréwnaniu z klasycznymi materiatami
potprzewodnikowymi takim jak GaAs, jest znaczgco inna struktura pasmowa i wynikajgce z niej inne
relacje opisujgce prawdopodobienistwa rozproszen elektronow.

3.2.3.1 Badania wtasnosci transportu elektronéw w grafenie isilicenie

Omowione w tym punkcie wyniki pochodzg z prac [A5, A6]. Praca [A5] zostata wystana do wydawnictwa
w ramach materiatéw po konferencji E-MRS Spring Meeting, Lille 2016, na ktdrej byta prezentowana
w formie plakatu [D11]. Przeszta ona petny proces peer review przez 2 niezaleznych recenzentéw. Praca
[A6] stanowi szersze omdwienie tematyki modelowania transportu elektronowego w silicenie.

Modelowanie MC transportu elektronéw w grafenie byto tematem wielu badan prowadzonych przez
innych autoréw. W publikacji [A6] zaprezentowalismy wyniki podobnych obliczen dla silicenu. Pierwsze
uzyskane wyniki modelowania pozwolity na ocene wptywu takich efektéw fizycznych jak rozproszenia
e-e i degeneracja gazu elektronowego. Jak zademonstrowalismy, nawet dla dos¢ niskiej gestosci gazu
elektronowego, jakiej uzywaliSmy w naszych obliczeniach, efekty te w znaczacy sposéb modyfikujg
ksztatt funkcji rozktadu f (k).

Juz w obszarze pdl elektrycznych rzedu 1 kV/cm, mozna zaobserwowac znaczne rozmycie i przesuniecie
funkcji rozktadu w stosunku do réwnowagowej funkcji Fermiego-Diraca. Jak mozna byto sie
spodziewa¢, rozproszenia e-e majg istotny wptyw przy wyzszych natezeniach pola elektrycznego.
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W omawianej pracy zaproponowalismy réwniez prosty model wyjasniajacy pojawianie sie ujemnej
rezystywnosci rézniczkowej (NDR), czyli spadku sredniej predkosci unoszenia elektronéw wraz ze
wzrostem natezenia pola elektrycznego, wynikajgce wprost z liniowej relacji dyspersji. Przez analogie
do materiatéw z paraboliczng relacjg dyspersji odpowiada to wzrostowi masy efektywnej elektronéw
wraz ze wzrostem ich energii kinetyczne;j.

Kolejne obliczenia [A5, A6] pozwolity na otrzymanie zaleznosci temperaturowych ruchliwosci
elektrondw u i wspodtczynnika dyfuzji D w zakresie stabych pdl elektrycznych. Wyniki te przedstawione
zostaty na Rysunku 3. W symulacjach uzyta zostata opracowana wczesniej przeze mnie metoda [B2],
ktéra pozwala na wyznaczenie D w warunkach zdegenerowanego gazu elektronowego. Na tej
podstawie, korzystajacz relacji Einsteina, wyznaczone zostaty wartosci u.

10 .
1 (no Pauli) silicene

e
j:
2] 4
= 10"
-  (Pauli)
a )
E D (no Pauli) Ay
A 10° —_
D (Pauli) s
50 100 200 300
graphene
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~ u(Pauli)
. Fusc il

D [em?/s] , p [em2/Vs]
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Rysunek 3. Zaleznos¢ od temperatury ruchliwosci el ektrondw i wspédtczynnika dyfuzji w slicenie i grafenie w
zakresie stabego pola elektrycznego. Wykazanie wptywu uwzglednienia degeneracji gazu elektronowego przy
gestoscigazu elektronowego 2 X 1012 cm2wsiliceniei 7 X 1012 cm2wgrafenie.

Wyjasniliémy, ze uzyskane dla silicenu zaleznosci u~T~3 oraz D~T72, dla przypadku
niezdegenerowanego gazu elektronowego majg swoje zrédto w dwdch czynnikach: pierwszym
zwigzanym z rozproszeniami na fononach akustycznych oraz drugim zwigzanym z liniowg relacjg
dyspersji pasma przewodnictwa. Dla gazuzdegenerowanego p, D~T 1, a w tym przypadku wptyw na
te zaleznosci ma wytgcznie czynnik zwigzany z rozproszeniami elektronéw o stanach bliskich energii
Fermiego.

Uzyskane dla grafenu [A5] zaleznosci temperaturowe pokazujg, ze dla wyzszych temperatur, powyzej
okoto 150 K, nastepuje znacznie szybszy spadek u i D wraz ze wzrostem temperatury, niz dzieje sie to
w silicenie. Brak jest réwniez prostej relacji potegowej. Réznice miedzy tymi dwoma rozwazanymi
materiatamiwynikajg z tego, ze w silicenie w rozwazanym zakresie temperatur dominujgce znaczenie
ma oddziatywanie elektronéw z fononami akustycznymi. Dla grafenu, w wyzszych temperaturach,
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prawdopodobienstwa oddziatywania elektronu z modami optycznymi i akustycznymi sg do siebie
zblizone i oddziatywanie z fononami optycznymi ma woéwczas istotne znaczenie.

Poréwnanie naszych wynikéw dla silicenu, z dostepnymi w literaturze wynikami modelowania MC z
wykorzystaniem w symulacjach petnej struktury pasmowej (full band MC) wskazuje, ze dostepne w
literaturze parametry materialowe opisujgce procesy rozproszen nie umozliwiajg uzyskania
odpowiedniej precyzji wynikdw. Innym czynnikiem prowadzgcym do rozbieznosci jest tez to, ze
uzywany model liniowego przyblizenia relacji dyspersji struktury pasmowej, w przypadkusilicenu moze
by¢ zbytnim uproszczeniem, gdyz jak pokazaliSmy, nawet dla niskich temperatur, znaczgca czes
elektronéw posiada energie kinetyczne wykraczajgce poza zakres uzasadniajgcy to uproszczenie. Mimo
tych niedostatkdw, obliczenia takie mogg dac pewien wgladw zrozumieniei jakosciowg interpretacje
wynikéw za pomocg prostych modeli.

3.2.3.2 Badanie relaksacji spinowo spolaryzowanego gazu elektronowego w grafenie

Potencjalna mozliwos¢ wykorzystania efektéw spintronicznych w grafenie jest jednym z czynnikéw
motywujgcych badania w tym kierunku [Roche 2015]. Zwigzane jest to miedzy innymi z dtugim czasem
utrzymywania sie polaryzacji spinowej wtemperaturze pokojowej. Z drugiej strony gaz elektronowy w
grafenie ma charakter zdegenerowany juz przy relatywnie niskich koncentracjach nosnikéw. Z tych
powoddéw doszedtem do wniosku, ze interesujgcym tematem badawczym jest przeprowadzenie
modelowania MC dotyczgcego relaksacji polaryzacji spinowej w zdegenerowanym gazie elektronowym
w grafenie.

Wigczenie do procedury MC zjawisk zwigzanych ze spinem polega na rozbudowie modelu o $ledzenie
w czasie zmian orientacji wektora spinu kazdego z symulowanych elektronéw. W zakresie, ktéry byt
rozwazany w publikacjach wchodzgcych w skfad prezentowanego cyklu, dwa mechanizmy
odpowiedzialne sg za zmiane kierunku spinu w trakcie ruchu elektronu.

Po pierwsze, zgodnie z wektorowym réwnaniem ruchu ds/dt = Q X s, spin wykonuje precesje wokot
wektora Q prostopadtego do chwilowego kierunku wektora falowego elektronu. Przypadkowe zmiany
kierunku ruchu elektronu prowadzg do przypadkowych zmian kierunku Q i w konsekwencji do
relaksacji polaryzacji spinowej uktadu w takzwanym rozpraszaniu D’yakonov-Perel’a.

Po drugie uwzglednione zostaty rozproszenia Elliot-Yafet’a, ktére s3 modelowane wspdlnie z
oddziatywaniami elektronéw z fononami i oddziatywaniami e-e. Prowadzg one, zgodnie z
odpowiednim prawdopodobieristwem, do losowego odwrdcenia kierunku spinu elektronéw w trakcie
rozproszenia, co réwniez skutkuje zanikiem polaryzacji spinowej gazu elektronowego.

Przeprowadzone badania [A8] wymagaly na wstepie opracowania metody obliczeniowej
pozwalajacej na uwzglednienie wmodelowaniu MC czynnikéw odpowiadajgcychza zakaz Pauliego
dla przypadku, gdy mamy do czynienia z cze$ciowo spolaryzowanym spinowo gazem elektronowym.

W standardowej metodzie, ktdra zostata skrotowo opisana we wczesniejszych punktach, do okreslenia
opisanej przez funkcje rozktadu f (k') zajetoscistanéw, postugujemy sie chwilowym ich obsadzeniem
przez zbiér symulowanych elektronéw.

Zwréémy uwage na zagadnienie rozproszenia dla przypadku, gdy spin elektronu jest uwzgledniony
explicite a nie przyjmujac, ze ustawienia spinu w uktadzie sg losowe takjak w standardowej metodzie,
lub tez okreslone w wyrdznionym kierunku. Jest to schematycznie przestawione jest na Rysunku 4.
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W przypadku rozproszenia pokazanego schematycznie jako (a) stany koncowe sg catkowicie obsadzone
i rozproszenie powinno by¢ zablokowane. W przypadku (b) stany koricowe, biorgc pod uwage réwniez
spin, sg catkowicie nieobsadzone irozproszenie nie jest w zaden sposéb blokowane. Nalezy sobie zadac
pytanie o forme czynnika blokujgcego dla przypadku rozproszen do komérki przedstawionejpo prawe;j
stronie.

Nl

max

=2, N

max

4

Rysunek 4. Schemat dziatania zakazu Pauliego przy procesach rozproszenia z uwzglednieniem s pinu el ektronu.

Pokazane sg komérki dzielace przestrzer wektora falowego, zawierajace po dwa ( N,}lax = 2) stany dostepne
dla danej polaryzacji spinowej, tak wiec fgcznie N,,,, =4. Strzatki przy schematycznej reprezentacji
symulowanych czgstek pokazujg orientacje spinudanego elektronu.

Jak wykazaliSmy w pracy [A8] wartosé funkcji rozktadu, zaleznej od kierunku polaryzacji spinowej moze
by¢ obliczona zgodnie z wyrazeniem

1

fs, () = Zi%(l + 50 51),

Nhax
gdzie s, jest wektorem spinu elektronu rozpraszanego, sumowanie odbywa sie po wszystkich
elektronach w komérce, a N}, jest liczbg dostepnych stanéw bez uwzgledniania degeneraciji
spinowe] (Npax = 2 N.L,,). Wyrazenie to moze byé uzyte w algorytmach MC opisanych w
poprzednich punktach.

Zaproponowang metode zastosowalismy do modelowania relaksacji spinowo spolaryzowanych
elektronéw w grafenie. Uzyty model eksperymentu numerycznego mozna opisa¢ nastepujgco: na
poczatku symulacji gaz elektronowy spolaryzowany jest w kierunku wybranej osi: o$ X lezy w
ptaszczyznie warstwy grafenu i jest rownolegta do przytozonego pola elektrycznego, os Y tez lezy w tej
ptaszczyznie i jest prostopadta do pola, 0$ Z jest prostopadia do pfaszczyzny materiatu. Na poczatku
symulacji funkcja rozktadu elektronéw ma charakter funkcji Fermiego-Diraca, obsadzone s3 tylko stany
o wybranym kierunku i zwrocie spinu, stany o zwrocie przeciwnym s3 catkowicie puste. Nastepnie w
trakcie symulacji MC ewolucji podlegajg zaréwno wektor falowy jak tez spin rozwazanych elektrondw.

Pierwszym uzyskanym wynikiem sg zaleznosci ewolucji w czasie sktadowych sredniego wektora spinu
elektronéw wzdtuz osi uktadu wspodtrzednych, co przedstawione zostato na Rysunku 5. W przypadku
gdy poczatkowa polaryzacja spinu jest w kierunku osi X lub Y obserwowane sg oscylacje w czasie
pomiedzy sktadowymi (s,), (s,). W przypadku poczatkowe] polaryzacji spinu w kierunku osi Y
obserwowany jest jedynie zanik polaryzacji bez charakteru oscylacyjnego.

Jak wyjasnilismy, zachowanie to jest wynikiem asymetrii funkcji rozktadu elektronéw zwigzanej z jej
przesunieciem w kierunku przeciwnym do przytozonego pola elektrycznego. Prowadzito do réznej od
zera tylko jednej sktadowej wektora precesji spinu (€, ). Opis ten pozwolit rowniez na interpretacjg
uzyskanych przez nas zaleznosci czestosci oscylacji od temperatury i natezenia przytozonego pola
elektrycznego.
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Rysunek 5. Ewolucja w czasie sktadowych polaryzacji spinowej elektrondw (s,.), (sy) (s;) okreslonych w
kierunku osi wybranego uktadu wspétrzednych. Etykiety na rysunkach okreslajg kierunek polaryzacji s pinowej
zespotu elektrondw na poczatku symulacji. tgczny stopien polaryzacji spinowej (S) pokazany jest linig
przerywana.

Innym uzyskanym wynikiem jest zalezno$¢ zaniku w czasie stopnia polaryzacji spinowej zespotu

elektrondw (S). Parametr ten jest zdefiniowany jako (S) = \/(sx)z +(sy)2 + (s,)?2. Zaleznosci takie,

dla réznych rozwazanych kierunkéw poczatkowe] polaryzacji spinu zostaty pokazane na Rysunku 6(a).
Jak mozna zauwazy¢, zanik polaryzacji jest najbardziej powolny w przypadku, gdy jest to kierunek osi
Y, lezgcy w ptaszczyznie materiatu, prostopadty do przytozonego pola elektrycznego. Dla poczgtkowej
polaryzacjiw innych kierunkach, réwniez dla wartosci (S) mozna zaobserwowac oscylacyjny charakter,
co wyijasnilismy w publikacji [A8].

Z zanikiem stopnia polaryzacji spinowej sciSle zwigzana jest relaksacja $redniej energii kinetycznej
elektronéw, co zostato pokazane na Rysunku 6(b). Elektrony, ktére na skutek proceséw rozproszen
zmienig swoj kierunek spinu na rézny od spinu pozostatego zbioru czgstek, od tego momentu moga
rozpraszac sie do nie obsadzonych standw o nizszych energiach, co wiedzie do spadku sredniej energii
kinetycznej nosnikow.

Otrzymane w wyniku obliczen czasy relaksacji polaryzacji spinowej (okoto 1,5 ns) mieszcza sie w
zakresie publikowanych wynikéw doswiadczalnychiteoretycznych.
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Rysunek 6. Zanik w czasie stopnia polaryzacji spinowej elektronéw (a) oraz relaksacja $redniej energii
kinetycznej elektrondw (b). Etykiety X, Yi Z przy krzywych oznaczajg poczatkowy kierunek polaryzacji s pinowej.

3.2.3.3 Badania relaksacji wzbudzonych elektronéw w spinowo spolaryzowanym gazie
elektronowym w grafenie.

W kolejnej pracy [A9] rozwazalismyza pomocg metody MC zagadnienie zwigzane z rozproszeniami e-
e w grafenie. Z powodu nierozrdznialnosci czgstek, w przypadku oddziatywania dwdch elektrondéw o
takim samym spinie, nalezy uwzgledni¢ tzw. efekt wymiany. Element macierzowy, jaki jest
wykorzystywany w obliczeniu prawdopodobieristwa rozproszenia e-e zalezy wiec od wzajemnej
polaryzacji spinowej oddziatujgcych elektronéw:

M1 |2 = [V(q) = V(g)I?,
oraz
My, 2 = [V(@)I? + IV(g"I?,
gdzieV(q) = ki, k(W lky,k3), g = |ki = kil, @' = |ky = k3.

Jak pokazalismy [A9] korzystanie z tych wyrazen w przypadku materiatéw typu grafen wymaga
zwrdcenia szczegoélnej uwagi na uzywang definicie wektora falowego k elektronéw. Dogodng,
powszechnie uzywang praktyka jest przyjecie poczatku uktadu wspdtrzednych w stozku Diraca, tak aby
mozna bylo opisaé¢ relacje dyspersji za pomocag analitycznej liniowej formuly E(k) = vghlk|.
Zwrécilismy uwage na to, ze w grafenie elektrony obsadzajg dwie doliny w pasmie przewodnictwa,
potozone w punktach K i K’ strefy Brillouina. W takim przypadku doszli§my do zmodyfikowanej wersji
tych wyrazen dla materiatéw z dwiema dolinami

My 5| = 20V () = V(g2 + IV (@ + IV ()12},

2
IMy1 20" = V(@12 + V(g2
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OtrzymaliSmy rowniez postaé efektywnego elementu macierzowego, ktéry powinien by¢ uzywany
dla przypadku gazu elektronowego o losowej orientacjispindw

WMyna ool = HIV@PR + 1V () = 3v(v(g)}

Jako ilustracje otrzymanych formut rozwazyliSmy zagadnienie, dla ktérego rozproszenia e-e majg
decydujgce znaczenie. Jest to proces ultraszybkiej relaksacji wzbudzonych elektronéw, co
schematycznie przedstawione jest na Rysunku 7. Rozwazamy tutaj uktad sktadajacy sie z tta spinowo
spolaryzowanych elektronéw, znajdujgcych sie w stanie réwnowagi, do ktérego jest wstrzyknieta mafa
dodatkowa populacja nosnikéw o ustalonej energii. Mozna dla niej dobra¢ kierunek polaryzacji
spinowej zgodnie z zatozeniami eksperymentu numerycznego.

_distribution function
for one spin polarization

Encrgy

Rysunek 7. Schematyczny przebieg procesu relaksacji paczki elektronéw wstrzyknietych do ukfadu
zawierajgcego tto w postaci zdegenerowanego gazu elektronowego z polaryzacjg spinowa. Lewa kolumna
odpowiada przypadkowi gdy polaryzacja spinowa wstrzyknietych elektronéw jest zgodna z polaryzacjg
elektrondw tta, prawa kolumna przypadkowi gdy polaryzacje sg anty-réownolegte. Orientacja spinu elektrondéw
zaznaczona jest kolorem i strzatkami. Przejscie od gérnego do $srodkowego wiersza rysunku pokazuje termalizage
a przejscie od srodkowegodo dolnego—oziebianie (cooling) populacji w czasie kolejnej fazy relaksacji.

Powszechnie przyjete jest rozréznienie dwéch faz relaksacji. Pierwsza ultraszybka faza — termalizacja,
prowadzi do niestacjonarnego rozktadu, ktdry jest zblizony do rozktadu Fermiego-Diraca ale o wyzszej
temperaturze efektywnej. Zgodnie z wieloma pracami teoretycznymi i eksperymentalnymi
dotyczgcymi relaksacji wzbudzonych optycznie elektronéw, termalizacja zachodzi w skali czasowej od
kilkunastu do kilkudziesieciu femtosekund i w gtéwnej mierze jest ona wynikiem rozproszen e-e. Druga
faza relaksacji — oziebianie, prowadzi do ustalenia stanu réwnowagi termicznej miedzy gazem
elektronowym i materiatem, a zachodzi ona w skali rzedu kilkunastu pikosekund poprzez
oddziatywania z fononami.

Poniewaz proces termalizacji elektronéw odbywa sie gtéwnie poprzez rozproszenia e-e, ktére zgodnie
z prawami zachowania nie zmieniajg catkowitej energii uktadu, a jedynie jej roztozenie miedzy
czastkami, rozréznienie miedzy réznymi fazami relaksacji nie jest mozliwe na podstawie analizy
sredniej energii elektronéw. Zaproponowalismy wiec uzycie odchylenia standardowego energii o5 jako
miary, ktérej ewolucja w czasie pozwala na rozrdéznienie tych faz.
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Rysunek 8. Odchylenie standardowe energii elektronéw o w funkcji czasu od poczatku relaksacji. Poréwnanie
dwodch modeli rozproszen e-e: z/bez efektu wymiany, oraz modeli ekranowania rozproszen z poziomem
degeneracjispinowejgs=1, gs= 2. Wzajemna polaryzacja spinowa el ektrondw tta i wstrzyknietych nosnikéw jest
zaznaczona na Rysunkach: (a) réwnolegta, (b) anty-réwnolegta, (c) brak polaryzacji spinowej. Na Rysunku (c)
zaznaczonejest schematyczne rozrdznienie miedzy fazami termalizacjai oziebianie.

Rysunek 8 prezentuje wyniki pochodzgce z pracy [A9], ktdre chciatbym przytoczyé w tym omdwieniu.
Po pierwsze poréwnalismy wyniki symulacji dla przypadku, gdy efekt wymiany jest wigczony do
obliczen z przypadkiem gdy efekt ten jest zaniedbywany (wszystkie rozproszenia e-e traktowane sg jak
dla przypadku elektronéw o spinach anty-rownolegtych). Po drugie porownalismy jaki wptyw ma
odpowiednie uwzglednienie polaryzacji gazu elektronowego w obliczeniach funkcji dielektrycznej,
opisujgcej ekranowanie rozproszen e-e.

Tak jak mozna byto sie tego spodziewad, uwzglednienie efektu wymiany prowadzi do nieco bardziej
powolnej termalizacji, co wynika z tego, ze zmniejsza on czesto$¢ rozproszen e-e w przypadku
oddziatywania miedzy elektronami o takim samym kierunku spinu. Co ciekawe, wptyw efektu wymiany
widoczny réwniez dla przypadku gdy do uktadu wstrzykiwane sg elektrony o spinie anty-réwnolegtym
do spinu elektrondéw tta. Zwigzane jest to z tym, ze juz po kilku femtosekundach czesé energii
kinetycznej wstrzyknietych elektrondw przeptywa do elektrondw tfa. Od tego momentu rozpoczyna
sie proces termalizacji rozktadu elektrondow tta, réwniez za posrednictwem rozproszen e-e, ale tym
razem rozproszenia te odbywajg sie pomiedzy elektronami ze spinami réwnolegtymi. Kolejng
obserwacjg wynikajgca z naszych obliczen, pokazang na Rysunku 8(c), jest to, ze efekt wymiany matez
widoczny wptyw na proces termalizacji nie spolaryzowanego gazu elektronowego.

W omawianej pracy poréwnalismy réwniez termalizacje elektronéw dla przypadkéw gdy kierunek i
zwrot polaryzacji spinowej wstrzyknietych nosnikéw jest zgodny z polaryzacjg spinowg tta i po drugie
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dla przypadku tak zwanej anty-réwnolegtej wzajemnej polaryzacji. Dla pierwszego przypadku
termalizacja nastepuje nieco wolniej. PokazaliSmy rowniez, ze termalizacja elektronéw jedyne w
niewielkim stopniu zalezy od energii wstrzyknietych nosnikow.

Kontynuacjg tych badan jest praca [A10] gdzie w symulacjach rozwazana byta termalizaca
wzbudzonych elektréw i dziur w obecnosci tta spinowo spolaryzowanego gazu elektronowego. W
poczagtkowej fazie procesu relaksacji zachowanie nosnikébw determinowane jest gtéwnie przez
rozproszenia kulombowskie zachodzgce miedzy wszystkimi nosnikami —elektronamii dziurami. Proces
ten prowadzi do redystrybuciji energii kinetycznej wzbudzonych elektronéw i dziur w catym ukfadzie,
w szczegolnosdci z elektronami tta. W tym przypadku mozliwe jest rozrdznienie faz termalizacji i
oziebiania na podstawie analizy zaleznosci czasowych $redniej energii elektrondw lub dziur atakze na
podstawie takich zaleznosci dla odchylenia standardowego energii. Wyniki wskazujg na znikoma
zaleznos$¢ czaséw charakteryzujgcych termalizacje od kierunkdéw polaryzacji spinowej elektrondow tta
oraz wzbudzonych, co mozna wyjasni¢ jako redukcje wptywu efektu wymiany na rozproszenia
kulombowskie, spowodowang wielodolinowym charakterem struktury pasmowej [A9]. Uzyskane
czasy termalizacji no$nikow rzedu kilku femtosekund s3 zgodne z dostepnymi danymi
eksperymentalnym i teoretycznymi dla przypadkéow nie spolaryzowanego spinowo gazu
elektronowego.

3.2.3.4 Znaczenie i mozliwosci wykorzystania wynikdow dotyczagcych modelowania
materiatow dwuwymiarowych

Modelowanie transportu elektronowego w silicenie nalezy traktowac jako wstep do dalszych badan
oraz w szczegodlnosci sprawdzenie podejscia bazujgcego na analitycznym przyblizeniu struktury
pasmowej. Jak do tej pory mato jest wynikéw eksperymentalnych pozwalajgcych na ocene wynikéw
obliczen a takze na wnioski na temat potencjalnego wykorzystania tego materiatu.

Praktyczne znaczenie badan nad transportem elektronowym w grafenie, moze by¢ widoczne w
dalszej perspektywie czasowej. Warto nadmieni¢, ze jeden z najwiekszych projektéw naukowo-
technologicznych finansowanych przez Unie Europejskg dotyczy rozwoju tej tematyki. Budzet projektu
Graphene Flagship wynosi okoto 1 mld Euro, a jego wazng czescig jest tematyka badan spintronicznych
[Roche 2015].

Zaproponowana metoda MC pozwalajgca na wigczenie do modelowania zakazu Pauliego w przypadku
dowolnej polaryzacji spinowej nie jest jednak ograniczona wytgcznie do badan grafenu. Wiele innych
prac teoretycznychi eksperymentalnych poswieconych jest badaniu relaksacji spinowej w warunkach
degeneracji, w rédznych materiatach i w tych przypadkach zademonstrowana metoda moze by¢
uzyteczna przy wyjasnianiu iinterpretacji wynikdw badan doswiadczalnych. Tym niemniej, szczegdinie
istotnym wynikiem pracy [A8] jest pokazanie mozliwosci rozszerzenia zastosowan metody
obliczeniowej, co jest interesujgce gtdwnie dla badaczy zajmujacych sie fizykg obliczeniowa i jej
zastosowaniamiw elektronice, rozwijajacych oprogramowanie MC.

Uzyskane w pracy [A9] wyrazenia opisujace rozproszenia elektron-elektron w materiatach, w
ktérych transport elektronowy odbywa sie w dwdch dolinach w strefie Brillouina, majg znaczenie
nie tylko w przypadku grafenu. Szczegélng uwage nalezy zwrdci¢ na rozwijajace sie ostatnio badania
nad tak zwang elektronikg dolinowg (valeytronics), w ktérej wykorzystywany jest dodatkowy
stopien swobody zwigzany z obecnoscig nosnikéw wréznych dolinach struktury pasmowej.
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W ramach tych prac zostataréwniez opracowana metoda pozwalajgca na modelowanie rozproszen
e-e w grafenieiinnych materiatach z liniowa relacja dyspersji. Wczesniejsze prace innych autoréw [Li
2010] co prawda wtgczajg rozproszenia e-e do modelowania grafenu, ale niestety nie podajg zadnych
szczegotéw dotyczgcych swojego podejscia, pozwalajgcych na odtworzenie gow innych pracach. Tego
typu trudnos$é byta wskazana przez recenzentdw jednej z naszych prac, co byto dodatkowa zachetg
do publikacji szczegétowego opisu opracowanej przez nas metody, ktory zawarliSmy w pracy [A7].
Opisu tego nie powtarzam w prezentowanym tutaj omdwieniu.

Modelowanie zjawisk fizycznych zwigzanych z rozproszeniami e-e, w tym zjawisk zachodzacych w
bardzo krotkiej skali czasowej w grafenie, co byto przedmiotem prac [A7, A9, A10] oprdcz znaczenia
poznawczego matez znaczenie praktyczne,gdyzmoze by¢ wykorzystane w badaniach zwigzanych z
budowa ultra-szybkich urzgdzen fotonicznychioptoelektronicznych, w ktdrych jest wykorzystywany
ten materiat.

Wedtug raportuz bazy Web of Science publikacja [A5] byta cytowana w 2 pracacha publikacja [A6] w
7 pracach innych autoréw, praca [A7] zostata zacytowana 1 raz przez innych autordow. Zostata ona
réwniez zacytowana w zgtoszonym niedawno preprincie [Lei 2018].

Prace [A8-A10] zostaty opublikowane niedawno i raport z bazy Web of Science nie odnotowuje jeszcze
cytowan przez innych autoréw.

3.2.4 Modelowanie Monte Carlo kwantowych laseréow kaskadowych

W poprzednich punktach skupitem sie na opisie wynikdw badan przeprowadzonych dla przypadku
transportu lub relaksacji elektronéw w materiatach. Duzo bardziejrozbudowane modele symulacji MC
s3 wymagane w przypadku, gdy interesujg nas zjawiska zachodzgce w strukturach
potprzewodnikowych. Przyktadem, ktérym zajmowatem sie w mojej dziatalnosci badawczej, s3
kwantowe lasery kaskadowe - QCL.

W przeciwienstwie do klasycznych laseréw pétprzewodnikowych, w ktérych emisja swiatfa nastepuje
w wyniku przejscia elektronu z pasma przewodnictwa do pasma walencyjnego, QCL emitujg
promieniowanie dzieki przejsciom wewnatrz pasmowym, pomiedzy podpasmami wytworzonymi w
ukfadzie studni i barier kwantowych. Pozwala to na duzo wiekszg elastycznos$¢ pod wzgledem
mozliwych do osiggniecia dtugosci fali emitowanego promieniowania, co moze by¢ okreslone przez
odpowiedni projekt struktury a nie determinowane przez szeroko$¢ przerwy energetycznej materiatu.
Cafa struktura jest dtugim ciggiem utozonych na przemian barier i studni kwantowych, w ktérym mozna
wyrézni¢ powtarzalny element potoczne zwany segmentem. Elektron przechodzgc przez takg
strukture, w sposdb kaskadowy od segmentu do segmentu, w idealnym przypadku w kazdym
segmencie moze emitowac foton.

Na poczatek warto wspomniec o rdznych metod teoretycznych uzywanych do badania wtasnosci QCL,
co moze poméc uzasadnié przydatnosé wybranego podejscia z uzyciem metody MC. Metoda bilansu
(Rate Equation) [Donovan 2001] bazuje na podobnym semiklasycznym modelu transportu (transport
zdominowany przez rozproszenia) opisanym przez BTE. Jest to wiec faktycznie ten sam model fizyczny
jak w przypadku metody MC. Jej zaletg jest tatwiejszy w implementacji algorytm oraz mniejsze
wymagania zwigzane z czasem obliczen. Ceng za to s3 dodatkowe zatozenia dotyczgce np. ksztattu
funkcji rozktadu elektronéw, zwykle przyblizanej przez rozktad Fermiego-Diraca, lub tez przyjecie
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jeszcze prostszego modelu wykorzystujgcego fenomenologiczne wartosci czasdw rozproszen miedzy
podpasmami w strukturze QCL.

Innym podejsciem jest wykorzystanie metody bazujgcejna formalizmie macierzy gestosci [lotti2001],
ktérego gtdwng zaletg w poréwnaniu z symulacjami MC jest mozliwo$¢ uwzglednienia w modelu
tunelowania poprzez bariery potencjatu, wraz z procesem utraty fazy funkcji falowej. Tym niemniej
model ten wcigz bazuje na wielu zatozeniach takich jak np. mechanizmy rozproszen opisane za pomocg
ztotej reguty Fermiego a takze zatozenie dotyczgce termalizowanego rozktadu na podpasmach. W
przypadku rozwazanych przeze mnie struktur laserow pracujgcych w obszarze sredniej podczerwieni
poréwnanie tych obu modeli [lotti 2001] wskazuje, ze podejscie reprezentowane przez model MC jest
uzasadnione.

Petny kwantowy opis transportu elektronowego w QCL mozliwy jest z wykorzystaniem metody
nierownowagowych funkcji Greena (NEGF) [Wacker 2002]. Niestety podejscie to jest bardzo
wymagajgce obliczeniowe a takze interpretacja wynikéw wymaga dodatkowego wysitku.

Wybdér metody MC jest rozsgdnym kompromisem pozwalajgcym na unikniecie wielu dodatkowych
zatozen lub koniecznosdci uzywania parametréw fenomenologicznych. Daje przy okazji mozliwosé
tatwego dostosowania do badania réznych struktur. Uzyskiwane za pomocg modelowania MC wyniki
potwierdzane sg przez dane doswiadczalne.

Sadze, ze pewnego komentarza wymaga w tym miejscu wybér przedmiotu badan to znaczy QCL
pracujgcych o obszarze $redniej podczerwieni i w szczegdlnosci konkretnej struktury. Wynikat on z
udziatu w grancie badawczym wymienionym w punkcie 4.5, ktérego jednym z celéw byto opanowanie
w Polsce technologii wytwarzania kwantowych laseréw kaskadowych. Badana struktura,
zaprojektowana kilka lat wczesniej przez H. Page i wspétpracownikéw [Page 2001], byta wybrana
jako podstawa do tych prac. Laser bazujacy na niej zostat wykonany [Kosiel 2009] w Instytucie
TechnologiiElektronowej w Warszawie. Dalszy rozwéj w dziedzinie budowy i wykorzystania QCL w
Polsce [Bugajski2014] rowniez bazuje na tej konstrukciji.

3.2.4.1 Wybrane wyniki modelowania

W artykule monograficznym [A4] przedstawiliSmy przeglad aktualnego stanu wykorzystania metody
MC do badania wtasciwosci i projektowania struktur QCL. Ponizej zostang zreferowane wyniki
przedstawione w pracach [A2, A3], w ktérych przedmiotem badan byfa struktura QCL po raz pierwszy
zademonstrowana przez H. Page i wspotpracownikéw [Page 2001].

Pierwszymi wynikami obliczen, bedgcymirdéwnoczesnie jednymi z gféwnych parametréw wejsciowych
do wtasciwej symulacji MC, sg potozenia poziomdw energetycznych oraz ksztatty funkcji falowych w
strukturze lasera, co pokazane jest na Rysunku 9. Uzyskiwane sg one poprzez numeryczne rozwigzanie
sprzezonych réwnan Schroédingera i Poissona.

Powszechnie uzywany model MC zakfada, ze transport nosnikéw odbywa sie w kierunku wzrostu
heterostruktury poprzez przeskoki pomiedzy dyskretnymi poziomami energetycznymi. Symulowany
elektron oprécz przypisania do poziomu charakteryzowany jest przez 2-wymiarowy wektor falowy w
ptaszczyznie warstw struktury. Prawdopodobienistwa przejs¢ miedzy stanamiliczone s3 z
uwzglednieniem ksztattu funkcji falowych i potozen pozioméw energetycznych. Wykonywane jest to
na poczgtku symulacji lub w jej trakcie, jesli s to obliczenia samouzgodnione.
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Podstawowym wynikiem uzyskanym juz przez wtasciwg symulacje MC s3g przedstawione na Rysunku
9 populacje elektronéw na poszczegodlnych poziomach energetycznych [A2]. Dla tej strukturyakcja
laserowa zachodzimiedzy poziomami4i 2, moina wiec zauwazy¢, ze modelowanie MC
prawidtowo przewiduje wystapienie inwersjiobsadzen.

energy [eV]
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Rysunek 9. Géra: Rozwigzania rownania Schrodingera jako kwadraty modutéw funkcji falowych, schematycznie
przesuniete do poziomu energii wiasnej, na tle struktury potencjatu dla 3 segmentéw QCL. Dét: Uzyskane za
pomocga symulacji MC populacje elektronéw jako procent catkowitej gestosci nosnikow w jednym segmencie

lasera QCL.

Kolejnym wynikiem uzyskanym poprzez symulacje MC sg ksztatty funkcji rozktadu elektrondw f; (E)
dla kazdego z podpasm. Jak pokazalismy w pracy [A2], dla rozwazanej struktury, sg one zblizone do
funkcji rozktadu Boltzmanna, co powoduje, ze mozna przyjg¢ za uzasadnione opisanie rozkfadu
elektronéw z uzyciem temperatury efektywnej elektronéw na danym poziomie energetycznym. Dla
zaftozonej w obliczeniach temperatury materiatu urzadzenia 150 K, temperatury efektywne na
najbardziej obsadzonych poziomach plasujg sie w przedziale 160-210 K. Ta stosunkowo mata
rozpietos¢ tej wartosci, zostata wyjasniona przez wptyw rozproszen e-e dos¢ szybko wyréwnujgcych
energie kinetyczng nosnikéw miedzy rézny podpasmami.

Metoda MC postuzyta nam réwniez do uzyskania mikroskopowego obrazu transportu elektronéw w
badanej strukturze QCL. Na Rysunku 10 pokazany jest jeden z wynikéw pozwalajgcy na przesledzenie
,drogi” pragdu ptyngcego w strukturze. Mozna z niego wywnioskowac¢ np., ze do gérnego poziomu
laserujgcego (4) elektrony trafiajg gtdwnie z poziomdw 3 i 5. Ucieczka elektronéw z gérnego stanu
laserujgcego nastepuje do poziomdw 2 i 1. Prad ptynacy przez strukture jest gfdwnie wynikiem przejs¢
z poziomu 2 do pozioméw 5 i 6 znajdujacych sie w sgsiednim segmencie.
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Rysunek 10. Diagram obrazujacy intensywnos¢ przej$é miedzy réznymi stanami w strukturze QCL. Udziat danego

typu rozproszenia pokazanyjest kolorem: POP —fononyoptyczne polarne, em —emisja, ab —absorpcja. Rozmiar
babelka odpowiada liczbie rozproszen w jednostce czasu. Lewa czes¢ rysunku odpowiada przejsciom miedzy
stanami przypisanymi do jednego segmentu lasera. Prawa cze$¢ obrazka odpowiada przejsciom do s3siedniego
segmentu.

Waznym wnioskiem z przeprowadzonych obliczen jest okreslenie znaczenia rozproszen e-e na
funkcjonowanie urzgdzenia. Pomimo tego, ze rozproszenia te nie sg bezposrednig przyczyng przejsé
miedzy poziomami energetycznymi, prowadzg one do redystrybucji energii kinetycznej miedzy
elektronami w catym uktadzie oraz do boltzmannowskich funkcji rozktadu na réznych poziomach.
Warunki te prowadzg do mozliwosci powstania inwersji obsadzen w tym typie struktury. W
modelowaniu pomijajgcym rozproszenia e-e [B3] nie udafo sie uzyska¢ potwierdzenia powstawania
inwersji obsadzen pomiedzy poziomami laserujgcymi.

Na dalszym etapie prac [A3, B7] zajeliSmy sie badaniem efektéw zwigzanych ze zmiang ksztattu
potencjatu elektrycznego w strukturze, w zaleznosci od poziomu domieszkowania obszaru iniektora.
Zmiany te spowodowane sg nieréwnomiernym rozfozeniem fadunku wzdtuz struktury, co jest
wynikiem separacji potozenia elektronéw i domieszek. W dalszej konsekwencji, modyfikuje to stany
elektronowe dane przez rozwigzania réwnania Schrodingera, a nastepnie wiedzie do modyfikacji
innych parametréow wchodzgcych do symulacji. Uwzglednienie tych efektéw wymaga wykonania
obliczen samouzgodnionych pomiedzy modelowaniem MC, rozwigzywaniem sprzezonych réwnan
Schrodingera i Poissona oraz obliczaniem prawdopodobienstw rozproszen. Powoduje to znaczne
zwiekszenie komplikacji i czasu obliczen.

Korzystajgc z obserwacji poczynionych w poprzednio omdéwione]j publikacji [A2], dotyczgcych ksztattu
funkcji rozktadu elektrondéw oraz temperatur efektywnych na réznych poziomach, zaproponowalismy
[A3] podejscie hybrydowe tgczgce metode MC z prostszg obliczeniowo, gdyz przyjmujacg pewne
upraszczajgce zatozenia, metodg bilansu. Metoda ta pozwolita namna skrécenie wymaganego czasu
obliczen od dwdch do kilkunastu razy w zaleznosci od rozwazanego przypadku. Biorgc pod uwage
to, ze kazdy punkt nacharakterystyce pradowo-napieciowej to osobna symulacja, orazto, ze w wielu
przypadkach wykonywane jest wiele symulacji dla ré6znych warunkéw (temperatura, poziom
domieszkowania) lub r6znych struktur, przyspieszenie obliczert ma praktyczne znaczenie.
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Rysunek 11. Gesto$¢ pradu ptynacego w strukturze QCL, poréwnanie wynikéw uzyskanych metoda bilansu (Rate Equation
— RE), samouzgodniong metodg MC, hybrydowg metodg RE+MC (CO). Poréwnanie dla dwdch pozioméw domieszkowania
struktury.

Rysunek 11 wskazuje na bardzo dobrg zgodnos$¢ wynikéw uzyskanych metodg hybrydowg w
poréwnaniu z uzyskanymi za pomocg samouzgodnionej metody MC, ktéra w tym przypadku moze by¢
uznawana za referencyjng. Podobnie dobrg zgodnos¢ uzyskaliSmy dla populacji elektronéw na réznych
poziomach energetycznych, wtym najbardziejinteresujacych poziomach, pomiedzy ktérymi wystepuje
akcja laserowa.

W pracach [A2, A3] porédwnalismy wyniki naszych symulacji MC z dostepnymi w literaturze danymi
eksperymentalnymi i teoretycznymi. Jednym z wynikéw omawianych w pracy [A2] jest inwersja
obsadzeni N,,/Ngown, ktéra w naszych obliczeniach jest rzedu 2.4, gdy pomiary dla takiej struktury daja
wyniki rzedu 10. Przy czym nalezy zwrdci¢ uwage na to, ze pomiary eksperymentalne byly wykonywane
przy wyzszym natezeniu przytozonego pola elektrycznego, niz uzywane w naszych obliczeniach. W
pracy [A3], na rysunku 3 pokazalismy, ze przy wyzszych polach uzyskiwana moze by¢ wyzsza wartos¢
inwersji obsadzen. Uzyskana w naszych obliczeniach wartos¢ efektywnosci wstrzykiwania elektronéw
na goérny poziom laserujgcy rzedu 61% moze by¢ poréwnana z wynikami innych autoréw podajgcymi
tg wartosé w przedziale 60-95%. Uzyskana zgodnos¢, a takze mozliwo$¢ wyjasnienia pojawiajacych
sie rozbieznosci, uzasadnia przydatnosé przyjetego modelu.

3.2.4.2 Znaczenie i mozliwosci wykorzystania wynikdw dotyczacych modelowania
kwantowych laserow kaskadowych

Wsrod watkow badawczych jakie podjatem, modelowanie transportu elektronowego w laserach
kaskadowych jest najblizsze praktycznym zastosowaniom w pracach badawczych nad
udoskonalaniem urzadzen mikroelektronicznych, ktére mogg by¢ juz obecnie wytwarzane w skali
komercyjnej. Prace rozwojowe zwigzane z optymalizacjg parametrow struktur QCL wymagaja
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wsparcia teoretycznego przez modelowanie komputerowe pomagajace w dogtebnym zrozumieniu
zjawisk fizycznych rzadzacych transportem elektronéw.

Wedtug raportu z bazy Web of Science publikacja [A2] byta cytowana w 5 pracach innych autoréw.
Oprdécz wymienionych w tym raporcie publikacji, praca ta byta cytowana przez innych autoréw w
indeksowanych materiatach konferencyjnych [Faria 2012] w artykule w jezyku polskim [Kolek 2014], w
rozdziale ksigzki [Wang 2016] a takze wedtug raportu z bazy Google Scholar w publikacji w jezyku
chinskim [Duan 2013]. Praca ta byfa réwniez cytowana w rozprawach doktorskich z Uniwersytetu
Technicznegow Monachium i Stony Brook New York.

Badanie wtasnosci QCL kaskadowych byto rowniez tematykg pracy [B7], ktdra nie zostata wtgczona do
cyklu publikacji, poniewaz czasopismo, w ktérym zostata opublikowana nie znajduje sie naliscie JCR. Z
tegotez powodu cytowanie tej publikacji [Xia 2013] nie znajduje sie w raporcie z bazy Web of Science.

Praca [A3] nie byta do tej pory cytowana przez innych autoréw. Gtéwnym osiggnieciem tej pracy jest
poréwnanie wynikéw uzyskanym za pomocg dwdéch metod uzywanych do modelowania transportu
elektronowego w QCL: Monte Carlo oraz bilansu a takze zaproponowanie metody hybrydowej. Sukces
konstrukcji QCL sprawit, ze obecnie prace zwigzane z budowg takich laseréw, w szczegdlnosci tych
dziatajgcych w obszarze sredniej podczerwieni, przeszty z fazy czystych badan do fazy inzynierii i
optymalizacji a takze wykorzystania produkcyjnego. Zmienia to grono oséb zainteresowanych tg
tematyka. Wyniki tej pracy moga by¢ interesujgce dla inzynieréw rozwijajgcych oprogramowanie
wspierajgce projektowanie tego typu struktur lub wykorzystujgcych takie programy. Ciekawym
wynikiem tej pracy jest réwniez poréwnanie czaséw oblicze miedzy dwiema uzywanymi metodami.
Pokazuje ono atrakcyjnos¢ podejscia z wykorzystaniem metody MC, ktdra czesto uwazana jest za
bardzo wymagajgcg obliczeniowo.

Uzyskane przeze mnie wyniki w zakresie modelowania QCL byty réwniez zauwazone przez prof. Wang
Qijie z Nanyang Technological University w Singapurze. W 2012 roku bytem przez niego zaproszony
do podjecia wspotpracyi prezentacji wynikdw badan na organizowanych przy jego wspoétudziale
konferencjach naukowych. Niestety z powodu braku mozliwosci czasowych i finansowych z mojej
strony, wspétpraca taka nie mogta by¢ kontynuowana.

W 2016 roku zostatem zaproszony do napisania rozdziatu do monografiina temat QCL. Ostatecznie
przedsiewziecie to nie doszto do skutku, a przygotowanytekst zostat w2017 roku opublikowanyw
formie artykutu przegladowego [A4] w czasopi$Smie Optical and Quantum Electronics. Artykut ten,
wedtug raportu Web of Science, doczekat sie w chwili pisania tego autoreferatu, 2 cytowan przez
innych autordw. Pracata zostata tez zacytowana w rozdziale ksigzki [lotti 2018].

W okresie gdy zajmowatem sie modelowaniem QCL znacznie wieksze zainteresowanie budzity
struktury pozwalajgce na uzyskanie promieniowania w obszarze terahercowym a szczegdlnie dgzenie
do uzyskania urzgdzen dziatajgcych w temperaturze pokojowe]. Z tego powodu cytowalnosé prac
teoretycznych dotyczgcych laseréw dziatajgcych w obszarze sredniej podczerwieni jest mniejsza niz w
przypadku tematyki, nad ktérg pracowato zacznie wiecej badaczy, zwfaszcza tych, zajmujgcych sie
wykorzystaniem metod Monte Carlo.
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3.3 Podsumowanie wynikow sktadajgcych sie na prezentowane osiggniecie
naukowe

Gtéwng osig taczacg tematycznie przedstawiony cykl publikacjijest rozwdj i wykorzystanie metody
MC w zastosowaniachdo badania zachowania elektronéw w materiatach uzywanych w elektronice,
takich jak GaAs, grafen, silicen a takze w strukturach kwantowych laseréw kaskadowych. Drugg
cecha wspdlng jaka mozna odnalezé w przedstawionym cyklu jest skupienie sie na zakresie wysokiej
gestosci elektronow, dla ktorej takie efekty takie jak zakaz Pauliego albo rozproszenia e-e majg istotne
znaczenie i determinujg charakterystyki materiatu lub wytworzonej struktury.

Gtéwny wktad prezentowanego dorobku naukowego polega na dostarczeniu ulepszonych metod
obliczeniowych, ktdremoga byéwykorzystane w fizyce, elektronice, badaniach materiatowych. Krag
badaczy, ktérychte prace moga zainteresowac, sprowadza sie gtdwnie do zespotéw, ktore nie tyko
prowadzacych wtasne badania z wykorzystaniem technik MC ale przede wszystkim samodzielnie
rozwijajq tego typu oprogramowanie. Czes¢ badaczy korzysta z gotowych kodéw nie interesujgc sie
szczegdtami dotyczgcymi uzywanych metod. Mozna jedynie ubolewaé, ze w wielu przypadkach
informacje dotyczgce metod obliczeniowych sg pomijane w publikacjach, co czesto znacznie utrudnia
odtworzenie wynikdw prac i uzycie podobnych technik w innych zastosowaniach. Niewatpliwie
zmniejsza to zainteresowanie takimi pracami w innych osrodkach i wzajemng cytowalnosé. Nalezytez
zwroéci¢ uwage, ze znaczna cze$¢ prac byla opublikowana stosunkowo niedawno, a skutki
zainteresowania tego typu wynikami mogg pojawic sie w postaci publikacji dopiero po pewnym czasie.

Uzyskiwane dzieki opracowanym przeze mnie metodom zmniejszenie czasu trwania obliczen, w
niektérych przypadkach rzedu kilkunastu razy, umozliwia przeprowadzenie badan, ktére byly
praktycznie niedostepne do tej pory. Niektore z przeprowadzanych przeze mnie symulacji MC
wymagaty czasu obliczen rzed u kilku dni. W przypadku gdyby obliczenia miaty trwa¢ kilka tygodni
bytoby to trudne do zaakceptowania. Ale nawet w przypadku obliczei trwajacych minuty lub
godziny, kazda redukcja czasu obliczen programéw uzywanych do modelowania pozwala na bardziej
aktywne uzycie ich w praktyce naukowej i inzynierskiej. Metody MC uzywane w elektronice, w
szczegdblnosci przy komputerowym wsparciu projektowania przyrzadoéw mikroelektronicznych
wyszty z obszaru zastosowan czysto akademickich i sg wykorzystywane rowniez w komercyjnie
dostepnym oprogramowaniu, czego przyktadem sg produkty firmy Silvaco.

Wymieni¢ mozna nastepujgce rozszerzenia i ulepszenia metod MC:

1. PropozycjametodyhybrydowejMonte Carlo + Rate Equation do modelowania kwantowych
laseréw kaskadowych.

2. Ulepszona metoda MC pozwalajaca w wydajny sposéb uwzgledni¢ zakaz Pauliego dla
przypadku rozproszen elektron-fonon.

3. Ulepszona metoda MC pozwalajaca w wydajny sposéb uwzgledni¢ zakaz Pauliego dla
przypadku rozproszen elektron-elektron.

4. Przystosowanie metody MCdo modelowania rozproszen elektron-elektron w materiatach z
liniowa relacja dyspersji.

5. Przystosowanie metody MC do modelowania z uwzglednieniem zakazu Pauliego dla
przypadku spinowo spolaryzowanego gazu elektronowego.

6. Uzyskanie poprawnych formut opisujacych rozproszenia elektron-elektron w materiatach o
dwéch dolinach strefy Brillouina.
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Badane przeze mnie zjawiska fizyczne zwykle dobierane byly jako ilustracja, pokazujgca uzytecznos¢
rozwijanych narzedzi obliczeniowych. Tym niemniej, dzieki zastosowaniu tych technik udato sie
uzyskac kilka interesujacych i oryginalnych wynikow w zakresie fizyki ciata statego i fizyki urzadzen
mikroelektronicznych.

1. Szczegotowy, mikroskopowy opis transportu elektronowego w strukturze kwantowego
lasera kaskadowego pracujacego w obszarze Sredniej podczerwieni. Wyjasnienie roli
poszczegdlnych poziomdéw energetycznychisciezek przeptywutadunku.

2. Opis transportu elektronowego w materiatach dwuwymiarowych, grafenie i silicenie.
Wyjasnienie zalezno$ci temperaturowych ruchliwosci elektronéw i wsp 6tczynnika dyfuzji dia
stabych pol elektrycznych. Wykazanie bezposredniego wptywu liniowej relacji dyspersii.
Wyjasnienie powstawania ujemnej rezystywnosci rézniczkowej w obszarze silnych pal
elektrycznych.

3. Pokazanie zaleznosci procesu relaksacji polaryzacji spinowej elektronéw w grafenie od
poczatkowego kierunku polaryzacji, zaleznosci od temperatury i przytozonego poh
elektrycznego.

4. Pokazanie wptywu efektu wymiany na rozproszenia elektron-elektron i przez to na proces
termalizacjiw zdegenerowanym, spinowo spolaryzowanym gazie elektronowym w grafenie.

5. Opis procesu termalizacji wzbudzonych elektronéw i dziur w spinowo spolaryzowanym,
zdegenerowanym gazie elektronowym w grafenie.

Jednym z namacalnych wynikéw moich dotychczasowych prac sg tez kody programéw
komputerowych jakie wytworzytem. Dalsze prace, w ktérych beda one wykorzystywane, zostaly
zgtoszone jako tematyka badawcza, w dziedzinie elektroniki dolinowej (valleytronics), rozwijanaw
Instytucie Elektroniki, Mikroelektronikii Nanotechnologii Uniwersytetu Lille 1 we Francji.

Pewnego komentarza wymagajg, czasami kilkuletnie, przerwy w cyklu zgtaszanych przeze mnie
publikacji naukowych. Oprdécz wykonywanej przeze mnie pracy zawodowej, nie zwigzanej z
dziatalnoscig naukowsg, jest tez kilka innych czynnikéw, ktére moim zdaniem miaty na to istotny wptyw.
Po pierwsze wszystkie symulacje MCjakie przeprowadzatem w trakcie mojej dziatalnosci naukowej
przeprowadzone byly z uzyciem napisanych przeze mnie programow. Rozszerzanie podejmowanej
przeze mnie tematykibadawczejwymagato czesto wielu miesiecy czy tez lat pisania nowych koddéw.
Byto to szczegdlnie istotne w przypadku zajecia sie modelowaniem MC materiatéw 2D i zjawisk
elektronowych zaleznych od spinu, gdyz w tych dziedzinach anija, ani osoby, z ktérymi wspétpracuje,
nie mielismy wczesniejszych doswiadczen. Nie jest to idealny miernik nakltadu na powstanie
programéw komputerowych, lecz dla przyktadu moge podaé, ze kody stuzgce do modelowaniem
materiatéw 2D to okoto 10 tys. linii w jezyku C/C++, powstate bez automatycznych generatoréw kodu.
W przypadku programéw stuzgcych modelowaniu QCL jest to kilka razy wiecej kodu. Innym czynnikiem
jest to, ze kilka inicjatyw badawczych jakie podejmowatem, co prawda przyniosto obiecujgce efekty
zgodne ze stanem obecnejwiedzy, ale nie na tyle oryginalne, aby warto byto przygotowywac publikacje
na ten temat. Mam tu na mysli proby rozszerzenia opisu teoretycznego pozwalajgcego na
modelowanie MC zjawiska dyfuzji z uwzglednieniem oddziatywan kulombowskich elektron-elektron,
badania QCL dziatajgcych w obszarze THz, badania transportu elektronowego w MoS,, innym
budzgcym ostatnio zainteresowanie materiale pétprzewodnikowym 2D.

Koriczac podsumowanie pragne dodac kilka uwag o charakterze autorefleksji. Z reguty dziatalnos¢
naukowa prowadzona jest przez osoby zatrudnione na wyzszych uczelniach lub w instytutach
naukowo-badawczych. Habilitacja stanowita tam do niedawna kolejny etap w rozwoju naukowym i
zawodowym, ukierunkowanym realizacja zadan statutowych jednostki zatrudniajacej. Mdj
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dotychczasowy pracodawca stawia przede mng zadania o charakterze komercyjnym. Swojg prace
naukowg wykonuje w czasie wolnym od pracy zawodowej, korzystajgcz mozliwosci kontaktu, gtéwnie
poprzez Internet, z Politechnikag Warszawska i Instytutem Elektroniki, Mikroelektroniki i
Nanotechnologii Uniwersytetu w Lille. Praca naukowa jest dla mnie wyzwaniem, przygoda
intelektualng i Zrédtem satysfakcji. Wydaje mi sie, ze mdj przypadek stanowi ewenement w skali
krajowej. Moja dziatalno$¢ naukowa nie ma formalnego wsparcia instytucjonalnego i finansowego.
Dzieki temu posiadam znaczng autonomie w wyborze problematyki badan, uwarunkowang jedynie
zdobytg wiedzg oraz dostepnym narzedziem badawczym w postaci komputerdw firmy, co np. wyklucza
badania doswiadczalne, wymagajace kosztownej aparatury. Niezyjacy juz ekspert w zakresie polityki
panstwa na rzecz rozwoju nauki Donald E. Stokes zaproponowat w ksigzce z 1997 roku schemat
pogladowy nazwany kwadrantem Pasteura. W klasyfikacji Stokesa badania podstawowe to kwadrant
Bohra, ktéry oznacza poszukiwanie wiedzy podstawowej, bez zwracania uwagi na jej zastosowania.
Badania stosowane reprezentuje kwadrant Edisona, gdzie celem jest stworzenie konkretnego
produktu. Kwadrant Pasteura, nawigzujgcy do badan Louisa Pasteura, obrazuje koncepcje wedtug
ktérej badania podstawowe powinny by¢ rozwijane z myslg o rozwigzywaniu konkretnych i aktualnych
problemdéw. Uwazam, ze podejmujgc wiasne badania miatem zawsze na mysli kwadrant Pasteura.

. Badania

Wylacznie
v . podstawowe
E badania .
3 inspirowane
ES podstawowe L
- zastosowaniami
2 (Bohr)
a {Pasteur)
a
m
'
m
B Studenckie
® Start-ups

Badania stosowane

Spor o to, co jest wazniejsze - badania podstawowe czy stosowane — jest zatem w moim przypadku
bezprzedmiotowy. Uwazam ponadto, ze w Polsce, kraju majgcym wielkie ambicje i szanse rozwojowe
nalezy, w rozsgdnych proporcjach, wspiera¢ rézne rodzaje badan, ktére determinujg nasz rozwdj
cywilizacyjny. W finansowaniu nauki starannie liczy sie wydawane pienigdze, szczegdlnie te
pochodzgce z kieszeni podatnikéw. Jesli pojawiajg sie wartosciowe badania na poziomie $wiatowym,
nie wymagajgce naktadéw finansowych, powinny zastugiwac na jakas forme wyrdznienia.

Zgodnie z Konstytucja dla Nauki stopienn doktora habilitowanego nie jest zarezerwowany wytgcznie dla
0s6b zatrudnionych w instytucjach akademickich, czy badawczych. Fakt ten o$mielit mnie do podjecia
decyzji o poddaniu mojej dotychczasowej dziatalnosci naukowej obiektywnej zewnetrznej ocenie
niezaleznych ekspertédw. Wynik tej oceny jest dla mnie bardzo wazny z punktu widzenia planowania
mojej przysztosci naukowej i zawodowe;j.

Jak juz wspomniatem, gtéwng inspiracjg podejmowanych badan byta czysta ciekawos$¢ poznawcza.
Celem byt rozwéj metod MC, pozwalajgcych na jak najlepsze uwzglednienie w ramach narzedzi
elektroniki i fizyki obliczeniowe] zjawisk odpowiedzialnych za transport elektronowy w materiatachi
strukturach elektronicznych. Ograniczone kontakty seminaryjne czy tez konferencyjne, stanowigce
istotne Zrédto wymiany pomystéw i inspiracji badawczych, niewatpliwie wptywajg na mniejsza
rozpoznawalnos$¢ moich prac w Srodowisku naukowym. Sgdze jednak, ze prace jakie publikuje w
renomowanych czasopismach naukowych $wiadczg o sensownosci moich badan i uczestnictwie w
problematyce, ktdra jest przedmiotem zainteresowania fizykow i elektronikow.
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4. Inne osiggniecia naukowo badawcze

4.1 Inne prace opublikowane po uzyskaniu stopnia doktora

[B1]  P. Borowik, J. L. Thobel, Monte Carlo calculation of diffusion coefficients in degenerate bulk
GaAs, Semiconductor Science and Technology, 14, 450-453 (1999), IF1990=1.223 [80%]

[B2]  P. Borowik, J. L. Thobel, Monte Carlo method for the investigation of electron diffusion in
degenerate semiconductors, Journal of Applied Physics, 87, 329-333 (2000), IF,000=2.180 [70%]

[B3]  P.Borowik, J. L. Thobel, M. Bugajski, L. Adamowicz, Monte Carlo Studies of Quantum Cascade
Lasers, Acta Physica Polonica A, 116, S-49 (2009) 1F,09=0.433 [80%]

[B4] L. Adamowicz, P. Borowik, A. Dudus, M. Kiecana, Transport of spin polarized electrons in
semiconductors: Monte Carlo approach, Molecular Physics Reports, 39, 13-18 (2004) [30%]

[B5] P. Borowik, L. Adamowicz, J. L. Thobel, Wykorzystanie metody Monte Carlo do modelowania
wiasciwosci  struktur kwantowych laseréw kaskadowych, Elektronika: konstrukcje,
technologie, zastosowania 51 (10), 96-98 (2010) [90%]

[B6]  P. Borowik, L. Adamowicz, J. L. Thobel, Wykorzystanie metody Monte Carlo do modelowania
transportu nosnikow w strukturach kwantowych laserow kaskadowych, Elektronika:
konstrukcje, technologie, zastosowania 52 (10), 43-45 (2011) [90%)]

[B7] J. Konupek, P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo studies of the band-bending
in GaAs/Aly 45Gay ssAs quantum-cascade laser, Photonics Letters of Poland, 3, 49-51 (2011)
[60%]

4.1.3 Gtowne wyniki innych prac opublikowanych po uzyskaniu stopnia doktora

Obliczenia, ktérych wyniki zostaty przedstawione w pracy [B1] zostaty przeprowadzone jeszcze w
trakcie przygotowywania przeze mnie pracy doktorskiej. Publikacji zostata przygotowana i przestana
do wydawnictwa ponad pét roku po uzyskaniu przeze mnie stopnia doktora, tak wiec prace ta
wymieniam w tym punkcie.

W przypadku zdegenerowanego gazu elektronowego wystepuje korelacja miedzy zachowaniem
nosnikdw spowodowana przez posrednie oddziatywanie poprzez zakaz Pauliego. Wartosé
wspotczynnika dyfuzji zalezy wéwczas od koncentracji nos$nikéw i moze by¢ okreslona poprzez badanie
zachowania matego zbioru nosnikéw dodanych do uktadu. We wczesniejszej pracy [Thobel 1997],
dotyczacej modelowania gazu elektronowego w studni kwantowej, zaproponowana zostata metoda
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obliczeniowa polegajgca na réwnoczesnej symulacji dwoch zespotéw czgstek. Dla pierwszego z nich,
opisujgcego tto elektrondw o wysokiej gestosci spetnione jest standardowe réwnanie Boltzmanna.
Funkcja rozktadu drugiego zespotu, opisujgcego matg fluktuacje, spetnia zlinearyzowang wersje
rownania Boltzmanna, i ona jest uzywana do okreslenia wartosci wspdtczynnika dyfuzji. W pracy [B1]
metoda ta zostata zastosowana dla przypadku materiatu masywnego — GaAs.

Niestety pierwsza wersja tej metody [Thobel 1997] wigzata sie ze znacznym kosztem obliczeniowym.
W pracy [B2] zaproponowana zostafa ulepszona metoda obliczeniowa pozwalajaca na znacznie
bardziej wydajne obliczanie wspétczynnika dyfuzji, z redukcjg czasu obliczen rzedu 10-1000 razy, w
zaleznosci od rodzaju symulacji. Warto tutaj wspomnie¢, ze niektére obliczenia, ktérych wyniki
pokazane zostaty wtej pracy, nawet z uzyciem nowej metody, trwaty kilka dni i bez tego podejscia
nie mozna bytoby ich wykonaé¢.

Wykonane obliczenia pozwolity miedzy innymi na okreslenie wptywu degeneracji gazu
elektronowego w GaAs na szumy termiczne. Pokazane zostato, ze szumy termiczne s3 silnie
zredukowane w warunkach degeneracji. Wyniki pokazujg, ze wspétczynnik redukcji szumoéw
termicznych stabo zalezy od czestotliwosci, lecz szybko maleje wraz z przytozonym polem
elektrycznym.

Obliczenia pozwalajgce na uzyskanie wartosci wspoétczynnikow dyfuzji, w tym ich zaleznosci od
gestosci elektronowej i pola elektrycznego majg istotne znaczenie praktyczne. Wspoétczynniki te sg
np. uzywane w modelach dryftu i dyfuzji powszechnie wykorzystywanych do wsparcia
projektowania urzadzen mikroelektronicznych. Majg réwniez znaczenie wbadaniach nad szumem.

Wedtug raportu z bazy Web of Science publikacja [B1] byta cytowana w 2 pracach innych autoréw.
Jedna z prac [Palenskis 2014] cytujacych tg publikacje nie jest wymieniana w tym raporcie,
prawdopodobnie z powodu btedu w moim nazwisku (Borovik).

Raport z bazy Web of Science odnotowuje 2 cytowania publikacji [B2] przez innych autoréw. Pracata
jest réwniez cytowana w raporcie dla U.S. Army Research Office [Joshi 2004], ktory nie jest widoczny
w raporcie Web of Science.

4.2 Prace opublikowane w czasopismach znajdujgcych sie w bazie JCR, przed uzyskaniem
stopnia doktora

[C1]  P.Borowik, S. Goettig, Monte Carlo study of electron velocity variance in GaAlAs/GaAs/GaAlAs
quantum well, Superlattices and Microstructures, 20, 75-80 (1996), |F199=0.928 [90%)]

[C2]  P. Borowik, Ensemble Monte Carlo study of the influence of plasmon—phonon coupled modes
on hot electron transport in GaAs, Journal of Applied Physics, 82, 4350-4354 (1997),
IF1997=1.630 [100%]

[C3]  P. Borowik, J. L. Thobel, Improved Monte Carlo method for the study of electron transport in
degenerate semiconductors, Journal of Applied Physics, 84, 3706-3709 (1998), IF1995=1.729
[80%]

Pierwszym zagadnieniem, ktérym sie zajgtem w ramach mojej pracy doktorskiej byto modelowanie
interakcji elektrondw ze sprzezonymi modami fonon-plazmon. Na podstawie studidw literaturowych
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zauwazytem, ze w dotychczas prowadzonych symulacjach MC, dotyczgcych transportu elektronéw w
GaAs nie byto uwzgledniane, ze w przypadku gdy energia plazmondéw jest bliska energii fononéw
powstajg wowczas mody sprzezone. Zaproponowatem nowa metode obliczeniowg pozwalajacg na
uwzglednianie tego zjawiska [C2].

Kolejnym zagadnieniem, ktére udato mi sie rozwigzac, byto wyjasnienie zrédta problemoéw zwigzanych
z powszechnie uzywang metodg [Lugli 1985], pozwalajgcg na uwzglednienie w symulacjach MC
efektéow zwigzanych z zakazem Pauliego. Standardowe podejscie moze prowadzi¢ do niefizycznych
rozwigzan z funkcjg rozkladu f(k) > 1, a redukcja btedéw wymaga uzywania w symulacjach bardzo
duzej liczby elektronéw, co bardzo zwieksza wymagania obliczeniowe. Zaproponowalismy woéwczas
poprawienie tej metody [C3]. Prace wchodzgce w sktad prezentowanego cyklu [Al, A7] dotyczg
podobnej tematyki, ale opierajg sie na innym pomysle.

Rowniez w przypadku tych prac jestem ich gtéwnym pomystodawcg i wykonawcg. W publikacjach
tych petnitemréwniez funkcje autora korespondujacego.

Wedtug raportuz bazy Web of Science publikacja [C2] byfa cytowana w 4 pracachinnych autoréw. W
bazie Scopus wymienione jest jeszcze 1 cytowanie tej pracy [Schmielau 2010]. Publikacja ta zostala
rowniez zacytowana w pracy doktorskiej z Uniwersity of York [Marchetti 2013]. Autor ten nie cytuje
tej pracy w swoich innych publikacjach.

Raport z bazy Web of Science odnotowuje 13 cytowan publikacji [C3] przez innych autoréw. Raport
ten nie zawiera cytowania w rozdziale ksigzki [Ferry 2001].

4.3 Wystgpienia i plakaty na konferencjach naukowych po uzyskaniu stopnia
doktora

Na wstepie chciatbym skomentowac fakt matego uczestnictwa przeze mnie w konferencjach
naukowych. Wynika to gtéwnie z mojej dotychczasowej sytuacji zawodowej. Mam ograniczone
mozliwosci wystepowania o granty badawcze. Z tego powodu nie mam mozliwosci finansowania
wyjazdoéw na konferencje ani w nich uczestniczenia poza urlopem wypoczynkowym. Tak wiec pomimo
uzyskiwania zaproszen do wygfaszania referatow musiatem odmawiaé. Z tych tez powoddéw, w
niektérych przypadkach, mimo ze bytem gtéwnym autorem prezentowanych tresci, prezentacje
wynikdw na konferencjach przeprowadzali wspdtautorzy. Podobna sytuacja dotyczy réwniez braku
mozliwosci odbywania stazy w innych osrodkach naukowych.

431 Prezentowane osobiscie

[D1] P.Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo versus Rate Equation studies of population
inversion in GaAs/Aly4sGagssAs quantum-cascade laser, International Conference on
Semiconductor Mid-IR Materials and Optics, SMMO 2010, 21-23.10 2010, Warszawa
(prezentacja referatu)

[D2] J. Konupek, P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo and Rate Equation studies of
space-charge effect in GaAs/Aly 45Gay 55As quantum-cascade laser, International Conference on
Semiconductor Mid-IR Materialsand Optics, SMMO 2010, 21-23.10 2010, Warszawa (plakat)
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(D3]

(D4]

[D5]

P. Borowik, L. Adamowicz, J. L. Thobel, Wykorzystanie metody Monte Carlo do modelowania
transportu nosnikow w strukturach kwantowych laserow kaskadowych, X Krajowa Konferencja
Elektroniki, 05-09.06 2011, Dartéwko Wschodnie (prezentacja referatu)

P. Borowik, J. Konupek, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Solutions of Schrédinger equation for the
Monte Carlo simulations of THz quantum cascade lasers, |V Workshop on Physics and
Technology of Semiconductor Lasers, 23-26.102011, Kazimierz Dolny (plakat)

P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo studies of electron relaxation in spin
polarized electron gasin monolayer graphene, European Materials Research Society E-MRSfall
meeting, 18-21.09 2017, Warszawa (plakat)

4.3.2 Prezentowane przez wspotautorow

(Dé]

[D7]

(D8]

(D9]

[D10]

[D11]

J. L. Thobel, P. Borowik, Improved Monte Carlo model of electron transport and diffusion in
degenerate semiconductors, 11th I11-V Semiconductor Device Simulation Workshop, 10-
11.05.1999, Lille, (prezentacja referatu)

L. Adamowicz, P. Borowik, A. Dudus, M. Kiecana, Monte Carlo approach to
transport of spin polarised electrons in semiconductors, Workshop: Multiphysics
Simuations, Lille, December 2007 (wykfad)

P. Borowik, J. L. Thobel, M. Bugajski, L. Adamowicz, Monte Carlo Studies of Quantum Cascade
Lasers, 11l National Conference on Nanotechnology NANO 2009, 22-26.06 2009, Warszawa
(prezentacja referatu)

P. Borowik, L. Adamowicz, J. L. Thobel, Wykorzystanie metody Monte Carlo do modelowania
wtasciwosci struktur kwantowych laseréw kaskadowych, 1X Krajowa Konferencja Elektroniki,
30.05-02.06 2010, Dartéwko Wschodnie (prezentacja referatu)

J. L. Thobel, O. Bonno, L. Adamowicz, P. Borowik, J. Konupek, A. Hamadou, S. Lamari, Modelling
of Quantum Cascade Lasers: From Monte Carlo simulations to rate-equations-based models, IV
Workshop on Physics and Technology of Semiconductor Lasers, 23-26.10 2011, Kazimierz
Dolny (referat zaproszony)

P. Borowik, J. L. Thobel, L. Adamowicz, Monte Carlo study of electron transport in materials
with linear bands, application to silicene and graphene, European Materials Research Society
E-MRS spring meeting, 02-06.05 2016, Lille, France (plakat)

4.4 Udziat w projektach badawczych

Po uzyskaniu przeze mnie stopnia doktora, pomimo podjecia pracy zawodowej poza instytucjami
badawczymi staratem sie, o ile to byto mozliwe, wigczac sie w dziatania naukowe podejmowane na

Woydziale Fizyki Politechniki Warszawskiej, w tym réwniez uczestniczgc w projektach naukowych.

1.

W latach 2001-2003 bratem udziat w realizacji zamawianego projektu badawczego
PBZ/KBN/044/P03/2001 , Elektronika spinowa: Nowe materiaty i struktury dla spintroniki, w
tym tlenki i pofprzewodniki magnetyczne z temperaturq Curie powyzej 300K”. Tytut
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zrealizowanej czesci projektu: ,,Nowe materiaty dla spintroniki — pétorzewodniki grupy 111-V
z metalami przejsciowymi”. Kierownik projektu: prof. dr hab. A. Twardowski, IFD UW,;
uczestnicy: Instytut Fizyki Doswiadczalnej, Uniwersytet Warszawski; Wydziat Fizyki i Wydziat
Chemii Politechnika Warszawska, Instytut Technologii Materiatow Elektronicznych.

Ze wzgledu na uwarunkowania formalne byta to praca w ramach wolontariatu, bez
pobieranego wynagrodzenia. Mdj udziat polegat na przygotowaniu kodéw komputerowych
MC pozwalajgcych na modelowania zjawisk spintronicznych w GaAs. Nastepnie obliczenia
wykonywane byty przy wspétudziale dwéjki studentéw realizujgcych swoje prace magisterskie.
Bratem udziat w opiece naukowej nad tg dziatalnoscia.

W latach 2007-2011 bytem jednym z wykonawcoéw projektu badawczego: ,,Zaawansowane
technologie dla podfprzewodnikowej optoelektroniki podczerwieni”. Grant zamawiany przez
Narodowe Centrum Badan i Rozwoju PBZ-MNiSW-02/1/2007. Kierownik projektu prof. dr hab.
M. Bugajski, ITE; uczestnicy: Instytut Technologii Elektronowej; Instytut Technologii
Materiatéw Elektronicznych; VIGO Systems S.A, Wojskowa Akademia Techniczna, Wydziat
Nowych Technologii i Chemii; Wojskowa Akademia Techniczna, Instytut Optoelektroniki;
Politechnika Warszawska, Wydziat Fizyki; Politechnika tédzka Instytut Fizyki, Wydziat Fizyki,
Informatyki i Matematyki Stosowanej; Politechnika Wroctawska, Wydziat Podstawowych
Problemoéw Techniki (WPPT), Instytut Fizyki; Politechnika Rzeszowska, Wydziat Elektrotechniki
i Informatyki, Katedra Podstaw Elektroniki.

Bytem giéwnym wykonawca zadania, realizowanego na Wydziale Fizyki Politechniki
Warszawskiej: ,,Modelowanie transportu nosnikow w kwantowych laserach kaskadowych”.
W ramach przygotowan do tego projektu badawczego, w latach 2005 i 2007 goscitem na
Uniwersytecie w Lille (pobyty 2 tygodniowe) w celu zapoznania sie z tematykg modelowania
QCL. Wyjazdy te byty sfinansowane przeze mnie i z punktu widzenia administracyjnego nie
miaty oficjalnego statusu. Bytem wspoétautorem wniosku o grant badawczy w zakresie
realizowanego zadania. Przygotowatem kody komputerowe stuzgce do realizacji tego
projektu badawczego oraz przeprowadzitem obliczenia. Wyniki badan prezentowatem na
cyklicznych spotkaniach projektowych, na konferencjach naukowych oraz w formie artykutéw.

Przed uzyskaniem stopnia doktora bytem wykonawcg grantubadawczego (grant promotorski)
przyznanego przez Komitet Badan Naukowych, sekcja elektroniki, numer: 8 T11B 047 13,
dotyczgcego przygotowywanej przeze mnie pracy doktorskiej.

W trakcie studidow doktoranckich bytem réwniez gtéwnym wykonawcg grantu badawczego
przyznanego przez dyrektora Instytutu Fizyki Politechniki Warszawskiej dotyczgcego
prowadzonych przeze mnie prac z wykorzystaniem metody MC. Grantem tym zgodzit sie
woweczas kierowac dr. S. Goettig, gdyz mdj status doktoranta nie pozwalat na petnienie takiej
roli.
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4.5 Recenzowanie artykutéw w czasopismach naukowych

Przygotowatem recenzje artykutdw zgtoszonych do nastepujgcych czasopism

e 2 recenzjedla Journal of Applied Physics (2011, 2014)
e 1recenzjadla Applied Physics Letters (2018)
e 1recenzjadla Physica Status Solidi B (2018)

4.6 Dziatalnos¢ dydaktyczna i zawodowa

W trakcie mojej pracy badawczejpodtrzymywatem aktywne kontakty z Wydziatem Fizyki Politechniki
Warszawskiej i miatem kilka okazji uczestniczy¢ w opiece naukowej nad studentami. Dziatalnos¢ ta
miata forme wolontariatu, gdyz nie pobieratem za to wynagrodzenia.

e Dwodjka studentéw A. Dudus (2003) i M. Kiecana (2003) wykorzystywata moje kody MC do
modelowania efektéw spintronicznych w GaAs. Bratem réwniez udziat w okreslaniu tematyki
tych badan i doradzatem w trakcie przygotowywania przez nich prac magisterskich. Oceniam
moj udziat w opiece nad tymi magistrantamina 50%.

e Podobny udziat miatem w opiece nad przygotowaniem pracy magisterskiej przez B.
Slusarskiego (2007), dotyczgcej modelowania QCL.

e W 2012 roku bytem promotorem pracy magisterskiej J. Konupka dotyczacejbadan nad QQL.
Praca zostata oceniona na bardzo dobrg a magistrant ukonczytstudia z wyréznieniem.

W 2011 roku zostatem zaproszony do prowadzenia na Wydziale Fizyki Politechniki Warszawskiej
wyktadu oraz laboratorium komputerowego: Programowanie w jezyku SAS 4GL. Prowadzitem te
zajeciaw latach 2011-2014 jako przedmiot obieralny dla studentéw4 i 5 roku oraz doktorantéw.

Tym niemniej, wiekszo$¢ mojej dziatalnosci zawodowej i dydaktycznejmiata miejsce poza instytucjami
akademickimi, w dziedzinie IT i biznesu.

W 2013 roku bytem zaproszony do wygtoszenia wyktadu inauguracyjnego na studiach
podyplomowych prowadzonych w Szkole Gtéwnej Handlowej. Prowad zitem réwniez wyktady na
studiach podyplomowych prowadzonych na Wydziale Zarzagdzania Uniwersytetu Warszawskiego
oraz w Szkole Gtéwnej Handlowe;j.

Przez kilka lat prowadzitem w firmie, w ktdrej pracuje, szkolenia, miedzy innymi z zaawansowanych
metod analizy danych (Data Mining, Business Intelligence), dla firm z sektoréw bankowosci,
ubezpieczen, telekomunikacji, energetyki, a takze wyktadowcéw uczelni wyzszych. W 2017 roku bytem
organizatorem i jednym z prowadzgcych internetowego cyklu webinaridw, przeznaczonego dla
studentdw, dotyczgcych programowania w jezyku SAS 4GL.

Bytem opiekunem 3 studentéw odbywajgcych praktyki zawodowe w SAS Institute.

Miatem powyzej 30 wystgpien na konferencjach organizowanych przez SAS Institute oraz powyzej 10
wystgpien na innych branzowych konferencjach informatyczno-biznesowych.

Od 16 lat jestem wspétorganizatorem corocznej konferencji branzowej SAS Forum Technologii (okoto
200-300 uczestnikéw). Od 5 lat odpowiadam za zawartos¢ merytoryczng tej konferencji. W niektérych
latach konferencja jest tgczona z konferencja SAS Forum Biznesowe (ostatnio tgcznie okoto 1000
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uczestnikéw). Jestem wspodtorganizatorem konferencji SAS dla Administratoréw i Praktykéw (okoto
100-150 uczestnikow).

Bratem udziat w kilkunastu projektach informatycznych prowadzonych przez SAS Institute dla swoich
klientéw, gtéwnie w roli doradczej i eksperckiej dotyczgcej technologii informatycznych oraz
pomagajgc wypracowywacd odpowiednie architektury systemow informatycznych.
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