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b) Autor/autorzy, tytul/tytuly publikacji, rok wydania, nazwa wydawnictwa:

Ponizej podane sa prace bedace podstawg przewodu habilitacyjnego. Stanowig one
zamkniety monotematyczny cykl. Komentarz do publikacji przedstawiony w autoreferacie
nie zawiera petnego oméwienia uzyskanych wynikéw, lecz stanowi ich zwiezta charaktery-

styke.

H1 D. Chocyk, T. Zientarski, A. Proszynski, T. Pienkos, L. Gladyszewski, G. Gtady-
szewski, Fvolution of stress and structure in Cu thin films, Cryst. Res. Technol. 40
(2005) 509-516.

Moj wklad oceniam na 25%.
IF =0.833CI =13.

H2 T. Zientarski, D. Chocyk, Molecular dynamics study of roughness and stress evo-
lution using a Lennard-Jones potential, Mol. Phys. 105 (2007) 3099-3107.
Moj wklad oceniam na 80%.
IF =1568CI = 1.

H3 D. Chocyk, T. Zientarski, Molecular dynamics simulation of stress and grain evo-
lution, Mol. Phys. 106 (2008) 1061-1067.
Moj wklad oceniam na 70%.
IF =1478 CI = 0.

H4 T. Zientarski, Stress development during coalescence of grain in presence of de-
positing atoms. A molecular dynamic simulations, Cryst. Res. Technol. 45 (2010)
1277-1282.

Mo6j wklad oceniam na 100%.
IF =0.946 CI = 0.

H5 T. Zientarski, D. Chocyk, Study of stress evolution in Cu/Au systems using mo-
lecular dynamics simulation, J. Nanosci. Nanotechnol. 12 (2012) 8561-8566.
Moj wklad oceniam na 70%.
IF =1.563 CI =0.

H6 T. Zientarski, D. Chocyk, Molecular dynamics study of adatom size effect on stress
evolution in Lennard-Jones thin films: X-ray scattering analysis, Solid State Pheno-
mena 203-204 (2013) 160-164.
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Moj wklad oceniam na 80%.
IF =049 CI =0.

H7 T. Zientarski, D. Chocyk, Stress evolution during deposition of heteroepitaxial
systems, Mol. Simulat. 39 (2013) 710-715.
Moj wklad oceniam na 70%.
IF =1.056 CI =0.

H8 T. Zientarski, D. Chocyk, Strain and structure in nano Ag films deposited on Au:
Molecular dynamics simulation, Appl. Surf. Sci. 306 (2014) 56-59.
Moj wklad oceniam na 75%.
IF =2.538 CI =0.

H9 T. Zientarski, D. Chocyk, Structure and stress in Cu/Au and Fe/Au systems: A
molecular dynamics study, Thin Solid Films 562 (2014) 347-352.
Moj wklad oceniam na 50%.
IF =1867CI = 0.

s<Ilmpact Factor” (IF) dotyczy roku wydania pracy, CI oznacza aktualna liczbe cytowan

bez autocytowan.

e Sumaryczny Impact Factor monotematycznego cyklu publikacji wchodzacego w sktad
rozprawy habilitacyjnej wedlug listy Journal Citation Reports, zgodnie z rokiem

opublikowania wynosi 12.339
e Liczba cytowan publikacji wedtug bazy Web of Science (WoS): 109
e Liczba cytowan publikacji wedtug bazy Web of Science bez autocytowan (WoS): 85

e Indeks Hirscha wedtug bazy Web of Science (WoS): 7 (bez autocytowan)

Voidoneln 1.
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c¢) Omoéwienie celu naukowego/artystycznego ww. pracy/prac i osiggnietych

wynikéw wraz z oméwieniem ich ewentualnego wykorzystania

Wprowadzenie

W obecnych czasach nowoczesne technologie wykorzystuja elementy, w ktorych bar-
dzo czesto uzyte sa struktury cienkowarstwowe (czesto metaliczne) o grubosciach rzedu
nanometréow. Uktady te sa wykorzystywane m.in. w elektronice do produkcji uktadéw
scalonych, elektrotechnice, optyce czy medycynie [1,2]. Postepujacy, ciagly proces minia-
turyzacji urzadzen wymusza uzycie do produkcji coraz mniejszych elementéw. Podstawo-
wym problemem, jaki sie tutaj pojawia, jest trwalo$¢ mechaniczna tych urzadzen oraz
zachowanie statych parametréow pracy podczas ich eksploatacji. Jednym z gtownych czyn-
nikow powodujacych dysfunkcyjnosé urzadzen zawierajacych w swojej budowie struktury
cienkowarstwowe jest naprezenie. Z drugiej strony naprezenia moga tez mieé¢ znaczenie
pozytywne. Skoro naprezenia powoduja zmiany we wlasciwosciach materialtu to mozna
je wykorzysta¢ do celowej zmiany tych wtasciwosci. Przyktadem sa prace dotyczace do-
stosowywania przerwy energetycznej w potprzewodnikach lub stabilizowania anizotropii
magnetycznej [3,4]. Kontrola naprezen oraz ich zrédet w osadzanych warstwach jest zatem
zagadnieniem istotnym.

Niezaleznie od tego jaka metoda bedziemy osadza¢ warstwy materiatu to procesowi
temu zawsze beda towarzyszyly naprezenia [5]. Ztozone procesy kinetyczne wystepujace
podczas procesu wzrostu polikrystalicznych warstw czynia ten proces dalekim od procesu
rownowagowego. Ponadto, drobne zmiany w warunkach prowadzenia procesu moga pro-
wadzi¢ do wystepowania duzych réznic w wewnetrznych naprezeniach i w konsekwencji
do zmian morfologi podtoza oraz struktury ziaren.

W poczatkowej fazie wzrostu osadzany material jest pod silnym wplywem podtoza.
Jesli podtoze jest krystaliczne, to bedziemy mieli przypadek wzrostu homoepitaksjalnego
lub heteroepitaksjalnego zaleznie od tego czy podtoze i osadzany material sg takie same.
Wzrost homoepitaksjalny czesto zachodzi warstwa po warstwie [6]. Natomiast w przy-
padku wzrostu heteroepitaksjalnego, zaleznie od wzajemnych relacji pomiedzy energia
powierzchniowg podtoza i materialu osadzanego oraz energia na granicy faz pomiedzy ni-
mi a takze warunkéw prowadzenia procesu, moze on zachodzi¢ jako wzrost typu Volmera-
Webera nazywany czesto tréjwymiarowym lub wyspowym [7]. Polega na jednoczesnym
wzroscie wielu ziaren na powierzchni, ktore po osiagnieciu pewnych rozmiarow tacza sie,

zapetniajg powierzchnie, pojawiaja si¢ nowe ziarna i kontynuuja wzrost dalej. Drugi typ
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nazywamy modelem Franka van der Merwe lub warstwa-po-warstwie [6], atomy osadzaja,
sie na powierzchni wypetniajac warstwe. Kolejna warstwa tworzy si¢ dopiero po zupet-
nym zapelnieniu poprzedniej warstwy. Trzeci typ (Stranski - Krastanov) [8] jest typem
posrednim. W tym typie tréjwymiarowe wyspy tworza sie dopiero na cienkiej poprzednio
zwilzonej warstwie. W przypadku podtoza niekrystalicznego oczekiwanym typem wzrostu
jest wzrost wyspowy.

Naprezenia pojawiaja sie, kiedy osadzony materiat jest przytwierdzony do podtoza
oraz jego rownowagowe odleglosdci r6znig si¢ od tych w podtozu. Oderwanie osadzonego
materialu od podtoza powoduje relaksacje naprezen. Mozna wyrdzni¢ nastepujace mecha-

nizmy wytwarzania naprezen [9,10]:

e Naprezenia termiczne. Wspoétezynniki rozszerzalnosci termicznej osadzonego mate-
rialu i podtozg roéznig sie. Proces ogrzewania lub chtodzenia probki zawsze bedzie

wywotywal naprezenia termiczne.

e Naprezenia powodowane przez odchylenia od idealnej struktury krystalicznej we-

wnatrz osadzonych warstw np. granice ziaren, dyslokacje, ubytki, zanieczyszczenia.

e Naprezenia na granicy faz warstwa osadzona/podtoze spowodowane wzajemnym

niedopasowaniem pomiedzy tymi warstwami.

e Naprezenia powodowane przez dynamiczne procesy zwigzane z rekrystalizacja, dy-
fuzja wewnetrzng, chemisorpcja czy obecnoscia gazow resztkowych w osadzonych

warstwach.

Obecno$c¢ tak wielu czynnikéw bedacych zrédtem naprezen w osadzonych warstwach czyni
proces osadzania bardzo skomplikowanym i trudnym do kontrolowania.

Na podstawie licznych badan, Abermann zauwazyl, ze ewolucja naprezen w czasie
wzrostu zalezy od mobilnodci atoméw osadzanego materiatu [11]. W literaturze czesto
zamiast terminu mobilno$é¢ uzywa sie tak zwana temperature homologiczng T), = T/T,,,
gdzie T' jest temperatura prowadzenia procesu a 7T, temperatura topnienia, ktora wiagze
mobilno$¢ materiatu z temperatura prowadzenia procesu osadzania. Materiaty o niskiej
mobilno$ci w wysokich temperaturach beda wykazywalty wyzsza mobilno$é¢ i odwrotnie.
Metale o niskiej mobilnosci atoméw [11] oraz materiaty ceramiczne [12] podczas wzrostu
wykazuja tylko naprezenia rozciaggajace o dosé duzej wartosci, wystepujace od samego

poczatku wzrostu (krzywa typu C z rysunku 1). Inaczej jest w przypadku metali, ktére w
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Rysunek 1: Typowy ksztalt ewolucji naprezenia dla metali o wysokiej (krzywa A, B) oraz niskiej
mobilnosci atomow (krzywa C). Rysunek podobny do rysunku z pracy [11].

warunkach procesu osadzania wykazuja wysoka mobilnosci atoméw [9,11,13,14]. Wraz ze
wzrostem grubosci osadzanego materiatu naprezenia przechodzg od naprezen $ciskajacych,
przez rozciagajace, osiagaja maksimum, by ponownie wykazywaé naprezenia Sciskajace
lub rozciagajace (krzywe typu A i B z rysunku 1).

Tak ztozony przebieg rozktadu naprezen w trakcie wzrostu warstw polikrystalicznych
jest Scisle skorelowany z ewolucja mikrostruktury tych warstw. W czasie wzrostu mozna
wyrozni¢ trzy zasadnicze etapy: poczatkowo pojawiaja sie zarodki i ziarna materiatu,
ktore stopniowo rosng. W drugim etapie, w skutek dalszego wzrostu, nastepuje taczenie
si¢ ziaren dajace catkowite zapelnienie podtoza, zjawisko koalescencji. W ostatnim etapie
nastepuje dalszy wzrost materiatu. Kazdemu z tych etapéw beda towarzyszyly naprezenia.
Naprezenia obserwowane w trakcie eksperymentu beda suma naprezen Sciskajacych badz
rozciagajacych wystepujacych w danej chwili.

We wezesnym etapie wzrostu, przed pelnym pokryciem powierzchni (faza I, rysunek 1)
obserwuje sie czesto mate naprezenie Sciskajace. Struktura warstwy powierzchniowej ma-
teriatu rézni sie od struktury warstw objetosciowych a co za tym idzie, stata sieciowa war-
stwy powierzchniowej bedzie rézna od statej w warstwie objetosciowej. Atomy z warstwy
objetosciowej beda powodowaé¢ odksztatcanie warstwy powierzchniowej. Zjawisko to jest
zrodtem naprezenia powierzchniowego. Rozciagajace naprezenie powierzchniowe dziataja-
ce na wypuklej zakrzywionej powierzchni prowadzi do $cisniecia warstw objetosciowych i
jest znane jako cisnienie Younga-Laplace’a. Bazujac na tym zatozeniu Laugier [15] a p6z-
niej Cammarata [16,17] argumentowal, ze naprezenie pojawiajace sie przed taczeniem sie

ziaren (przed koalescencja) zwiazane jest z naprezeniem powierzchniowym wplywajacym
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na wielkos¢ statych sieciowych w krystalitach i bezposrednio zalezy od ich wielkosci. Bar-
dzo mate zarodki materiatu, majace duzo wigksza powierzchni¢ w stosunku do objetosci,
ulegaja duzemu naciskowi. W czasie wzrostu, gdy przytwierdzone do podtoza krystality
przekrocza pewna wielkoSci, zostaja niejako zablokowane i nie moga juz zmienia¢ odle-
glosci miedzy atomowych w ptaszczyznie. Dalszy wzrost na takim podtozu prowadzi do
powstania naprezenia Sciskajacego przed i po koalescencji.

Zupelnie inne wyjasnienie dotyczace zrodta naprezen w pierwszej fazie wzrostu podal
Friesen [18,19]. Badal on wplyw przerywania procesu osadzania na naprezenia. Stwier-
dzono, ze zrodtem naprezen Sciskajacych moga by¢ defekty. Przerwanie procesu osadzania
pozwalato na relaksacje naprezen Sciskajacych w uktadzie. Ponowne wznowienie osadza-
nia skutkowato pojawieniem si¢ znowu naprezen sSciskajacych na skutek kreacji nowych
defektow przez nowo osadzone atomy.

W literaturze dostepnych jest kilka modeli opisujacych w sposéb jako$ciowy wystepo-
wanie naprezen rozciagajacych w trakcie koalescencji (faza II, rysunek 1). W 1976 roku
Hoffman zaproponowat model w ktorym wyspy o prostokatnym ksztaltcie taczytly sie two-
rzac granice ziaren [20]. W efekcie uktad obnizal energie powierzchniowa. Podobny model
zaproponowal Nix i Clemens [21], w ktérym eliptyczne ziarna taczyly sie tworzac granice
miedzyziarnowe. Oba te modele traktowaly taczenie sie ziaren z duzym przyblizeniem oraz
zaktadatly, ze na tym etapie wzrostu wszystkie krystality tacza si¢ w tym samym czasie,
w efekcie przewidywane naprezenia byty zbyt duze. Stosunkowo lepszy model zapropo-
nowal Freund [22] uzywajac teorii Johnsona-Kendalla-Robertsa [23] do opisu taczenia
si¢ ziaren. W rezultacie przewidywane naprezenia byty w dobrej zgodnosci z wynikami
eksperymentalnymi. We wszystkich tych modelach sita powodujaca powstanie naprezen
rozciggajacych w warstwie jest dazenie uktadu do obnizenia energii powierzchniowej osia-
gane poprzez taczenie sie ziaren i tworzenie nowych granic miedzyziarnowych. Zgodnie z
tymi teoriami dalszy wzrost warstw osadzanego materiatu bedzie powodowat staty wzrost
naprezen rozciggajacych.

Naprezenia wystepujace w trzeciej fazie wzrostu moga mie¢ rézne wartosci w zalez-
nosci od temperatury i szybkos$ci prowadzenia procesu osadzania. Omoéwione czynniki
kreujace naprezenia w pierwszej i drugiej fazie wzrostu maja znaczenie w czasie dalszego
wzrostu. Materiaty o niskiej mobilno$ci moga zachowywaé sie jak materialy o wysokiej
mobilnosci 1 odwrotnie. Zalezno$¢ wielko$ci naprezen od zdolnosci atomoéow do dyfuzji po
powierzchni sugeruje, ze ten czynnik odgrywa wazng role w obserwowanych naprezeniach.

Ponadto liczne doswiadczenia dotyczace przerywania procesu osadzania wskazaty na moz-
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liwo$¢ wystepowania mechanizméw powodujacych odwracalnosé naprezeri. Spaepen [24]
zaproponowal, ze za odwracalno$¢ naprezen odpowiada proces zamykania i uwalniania
nadmiaru atomoéw pomiedzy krawedziami taczacych sie¢ powierzchni. W czasie wzrostu,
taczy sie wiele krystalitow zamykajac atomy znajdujace sie pomiedzy krawedziami powo-
dujac powstawanie naprezen $ciskajacych. Przerwanie procesu osadzania pozwala dyfu-
zji na zmniejszenie liczby krawedzi, dlatego naprezenie stabnie. Podobnie obecnos¢ licz-
nych defektéw tworzonych przez przybywajace atomy skutkuje naprezeniami $ciskajacy-
mi. Przerwanie procesu osadzania pozwalalo na relaksacje naprezen. Wznowienie osadza-
nia, kreuje nowe defekty i powoduje nowe naprezenia Sciskajace [18]. Nix i Clemens [21]
opisujac proces taczenia sie ziaren, zasugerowal, ze naprezenie rozciggajace powstajace
podczas tgczenia sie ziaren moze by¢ relaksowane poprzez preferencyjne wiazanie ato-
méw w przestrzeniach miedzyziarnowych. Wprowadzony przez Chasona [25,26] model,
tak zwany kinetyczny, zaktadat, ze zrodtem naprezen Sciskajacych sg atomy wnikajace w
obszary miedzyziarnowe na skutek réznicy potencjatéw chemicznych pomiedzy rosngca
powierzchnig a granicami miedzyziarnowymi. Proces moze zajS¢ w kierunku odwrotnym
powodujac relaksacje naprezen. Mimo prostoty, model ten dos¢ dobrze przewiduje napre-
zenia wystepujace w czasie wzrostu w zaleznosci od mobilnoéci osadzanego materiatu, a
takze uwzglednia wplyw szybkosci osadzania na naprezenia.

Podsumowujac, mozna stwierdzi¢, ze w trakcie procesu osadzania, wazniejszymi czyn-
nikami generujacymi naprezenia Sciskajace sa: zmiana napiecia powierzchniowego, wypet-
nianie obszaréw na granicy ziaren oraz kreacja defektéw. Natomiast gtéwnym zZrodiem
powstawania naprezen rozciggajacych jest taczenie sie ziaren w trakcie wzrostu. Pota-
czenie tych czynnikow bedacych zrodtami naprezen, wiaczajac do tego ich relaksacje, z
wplywem choéby zanieczyszczen czy niedopasowania statych sieciowych prowadzi do réz-
nych ewolucji krzywych naprezenia w czasie wzrostu.

Tematyka wszystkich prac stanowiacych podstawe ponizszego wniosku habilitacyjne-
go dotyczy opisu proceséw zachodzacych podczas wzrostu cienkich warstw polikrysta-
licznych. Jako metode badawcza zastosowano symulacje metoda dynamiki molekularnej,
ktora jest swoistym doswiadczeniem, dajacym mozliwosci wnikniecia w badany uktad na

poziomie atomowym i zbadania proceséw nieosiggalnych w realnym do$wiadczeniu.
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Do najwazniejszy celow postawionych w trakcie realizacji badan naleza:

1. préba szerszego wyjasnienia zrdédel naprezen w czasie wzrostu warstw polikrysta-
licznych we wezesnym etapie wzrostu, a w szczegdlnosci ich korelacji z morfologia

osadzanego materiatu,

2. zbadanie wplywy dyfuzji na wzmacnianie lub ostabianie naprezen w osadzonych

warstwach,

3. wplyw temperatury i szybkosci osadzania na chropowato$¢ osadzanego materiatu i

ich zwigzek z naprezeniami,

4. okreslenie bezposredniego wpltywu podtoza na strukture osadzonych warstw na sku-

tek ich wzajemnego niedopasowania,

5. zbadanie mechanizméw umozliwiajacych relaksacje naprezen w osadzonym mate-
riale, na przyktad zjawisko mieszania, czy transformacje strukturalne w osadzonym

materiale.

Model

Badania przeprowadzono metodg dynamiki molekularnej w uktadzie tréjwymiarowym
w zespole kanonicznym. Dynamika molekularna, jako metoda badawcza, pozwala na ba-
danie ewolucji w czasie uktadu oddziatujacych ze sobg czasteczek lub atomoéow, ktorych
réwnania ruchu Newtona sa rozwigzywane numerycznie [27]. Uktad symulacyjny mial
ksztatt prostopadtoscianu. Na dole uktadu zostato umieszczone nieruchome podtoze two-
rzace strukture regularna $ciennie centrowana. Osadzane czasteczki byty generowane na
pewnej wysokosci nad podlozem i uwalniane w jego kierunku ze staly szybkoscia osa-
dzania V' oraz energia kinetyczna Fj zaleznymi od zatozonych warunkéw prowadzenia
procesu. W kierunku x, y zastosowano periodyczne warunki brzegowe a od gory uktad
byt zamkniety odbijajaca Sciang. Proces osadzania sktadat sie z dwoch powtarzajacych
sie¢ krokow: kreacji czasteczki i uwalniania jej w kierunku podtoza oraz rownowagowania
catego uktadu w danej temperaturze 7.

W symulacjach opartych na dynamice molekularnej oprocz zatozenia warunkéw po-
czatkowych potrzeba okresli¢ oddziatywania jakie panujg w uktadzie. Przyjeto dwa typy
oddziatywan. Jedna grupe stanowity symulacje w ktérych oddziatywanie pomiedzy cza-

steczkami opisywal potencjal Lennard-Jonesa (12-6) [28].

10
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Ur) = 45[(0/T)12 - (U/T)6] " < Tmaz ’ (1)

0 T > Traz

gdzie r jest odlegloscia pomiedzy atomami o rozmiarze o, € jest gltebokoscig studni po-
tencjatu a r,,., = 4.50 jest odlegloscia zasiegu potencjatu.

W drugiej grupie zastosowano bardziej rzeczywisty typ oddzialtywan oparty na me-
todzie atomu zanurzonego w chmurze elektronéw (ang. Embedded Atom Method, EAM).
Wywodzacy si¢ z teorii funkcjonatu gestosci model zaktada, ze energia oddziatywan zalezy
nie tylko od bezposredniego oddziatywania atomow ale takze od wpltywu otaczajacych je

elektronow [29,30]. W metodzie tej energia catkowita wynosi:

1
E=g > &y(ry) + 2 Flp), pi=2[f(ry) (2)
1,5 (1#5) i J
Potencjal Morse’a ¢(r), funkcja opisujaca gestosé elektronowa f(r) oraz F(p) dane sa

WzZorami:

_ : 3
o(r) (TLS—H) 1 (fe—)\)m—l-l (3)
5 (%-1)
firy =2 (4)
(£-2) +1
P =3P (L-1) o< -0 @
=0 n
3 %
Flp)=>_F <pﬁ—1> ;P <p<po po=1.15p (6)
=0 €

P =re (1= (pﬁ)) (pﬁ) o> 1 m

gdzie re, pe, A, B, a, B, k, A\, fe, F'n;, F;, Fe, n sa parametrami dla konkretnych metali a
funkcja F'(p) jest energia zanurzania to znaczy energia jaka jest potrzebna do umieszczenia
wybranego atomu w chmurze elektronéw o gestosci p.

W pracach, opisywanych w niniejszym autoreferacie, dotyczacych osadzania srebra,
miedzi i zelaza na zlocie uzyto EAM z potencjatem i wartosciami parametréw dla tych

metali opisanymi w pracach [31,32].
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Podstawowg wielkoscig mierzona we wszystkich symulacjach byto naprezenie jakie wy-
stepowalo w trakcie wzrostu. Naprezenie jest bezposrednio okreslone przez potozenie ato-
méw wynikajace z oddziatywan miedzyatomowych. Zastosowanie dynamiki molekularne;j
pozwolito w prosty sposéb obliczy¢ naprezenia wystepujace w trakcie osadzania z wyraze-
nia opartego na réwnaniu Clausiusa na cisnienie gazu [33]. W obliczeniach symulacyjnych
stosowatem zar6wno wyrazenie pozwalajace obliczyé¢ tzw. naprezenie virialne [34,35] oraz
naprezenie atomowe [36,37]. Oba te wyrazenia pochodza bezposrednio z wyrazenia Clau-

siusa a réznig sie tylko sposobem zliczania i usredniania wartosci naprezen:

1 X1 1Y
S:—Z - mivi®vi+—2rij®fij (8)
N = | @ 2
gdzie m; jest masa, v; predkoscig, (2; jest objetoscia atomu typu i, r;; jest wektorem
pomiedzy atomami a f;; jest sity, zas§ N catkowity liczba atoméw w domenie.

Tak obliczone naprezenie jest tensorem, ktérego diagonalne elementy S, Sy oraz S..
odpowiadaja naprezeniom w kierunku osi x, y oraz z. W dalszej czesSci bedzie uzywane
naprezenie biaxialne obliczone ze wzoru Sy, = (Sys +5y,)/2, ktére odpowiada naprezeniu

w ptaszczyznie podtoza.

12
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Omoéwienie prac

Moje zainteresowanie zjawiskiem wystepowania naprezen w cien-

kich warstwach metalicznych zapoczatkowane zostalo nawigzaniem
wspotpracy z Katedra Fizyki Stosowanej Politechniki Lubelskie;j.
Wspoélpraca zaowocowata grantem 3T08A 027 28 oraz praca H1, w

ktorej wyniki symulacyjne zostaly w sposob jako$ciowy odniesione

kierunek wzrostu

do wynikéw doswiadczalnych. Praca, w czesci doswiadczalnej doty-

czyta osadzania warstw miedzi na podtozu krzemowym metoda na- M
Rysunek 2: Model
symulacyjny uzyty
ksztalty krzywych naprezenia charakterystyczne dla metali o wysokiej  pracach Hi, H2,

parowania prézniowego. W czesci doswiadczalnej otrzymano typowe

mobilnoéci. W poczatkowym etapie wzrostu obserwowano szczatkowe H3, HO.

naprezenia Sciskajace w warstwie, ktore przechodzity w rozciggajace, by wreszcie po osia-
gnieciu maksimum znowu dazy¢ do naprezen Sciskajacych lub rozciggajacych zaleznie od
szybkosci osadzania w trzeciej fazie wzrostu. Tego typu zachowanie naprezen jest czesto
obserwowane w uktadach charakteryzujace si¢ wzrostem typu Volmera—Webera dla metali
o wysokiej mobilnosci atoméw [11]. W zbudowanym modelu symulacyjnym, pokazanym
na rysunku 2, uzytem jako metody badawczej dynamiki molekularnej. Oddziatywania po-
miedzy atomami opisane byly potencjatem Lennard—Jonesa (12-6). W zalozonym modelu

wszystkie czasteczki mialy ten sam rozmiar i oddziatywaty ze soba z ta samy silg.

Jak pokazano na rysunku 3, w poczatkowym

etapie wzrostu nukleacja i wzrost krystalitow

sg zrodtem niewielkich naprezen $ciskajacych.

Mean biaxial stress

I - S
—— T : T

Nastepnie, w momencie catkowitego zapetnie-
0 ‘ 2%6 ‘ 5‘12 ‘ 7‘68 ‘ lC‘)24 ‘ 1‘280‘ 15‘36 ‘ 17‘92 ‘ 2048

nia podioza przez osadzany material wystepu- Number of deposited atoms
sy

je maksimum naprezen rozciggajacych. Pomi-

mo uzycia prostego modelu otrzymano jako- %

sciowo zgodne wyniki z wynikami do$wiadczal- & s-. 4

Average size of aglomerates

nymi, szczegdlnie z tymi dla niskich szybkosci %. e
. . . . Number of deposited atoms

osadzania. Obecne na powierzchni zanieczysz- Rysunck 3: Srednie napreienie (a) oraz

czenia powodujg wzrost naprezenia rozciagaja-  sredni rozmiar aglomeratu (b) w funkcji ilo-

sct osadzanego materiatu, rysunki z pracy

cego w osadzonym materiale [11]. Ponadto po- o

kazano, ze ewolucja $redniego rozmiaru krysta-
litow bezposrednio koreluje obserwowanym w uktadzie naprezeniem. Koalescencja ziaren

osadzonego materialu powoduje wzrost naprezenia rozciagajacego w uktadzie i skutkuje
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pojawieniem si¢ maksimum na krzywej naprezen [20-22]. Jako ciekawostke mozna dodagd,
ze rysunek przedstawiajacy konfiguracje osadzanych atoméw otrzymanych z symulacji
postuzyt jako tto na oktadke czasopisma w ktéorym ukazata sie praca H1. W pracy H1
zaobserwowalem, ze wraz ze wzrostem szybkosci osadzania miedzi zmienia sie ksztalt krzy-
wej naprezen w III etapie wzrostu. Pomyslatem wtedy, ze interesujacym bytoby zbadanie
wplywu parametréw prowadzenia procesu osadzania, takich jak temperatura, szybkosé
osadzania, czy energia osadzanych czasteczek na morfologie powierzchni i korelujace z nig

naprezenie.

W pracy H2 pokazano, ze chropowato$¢ — so

ukladu [28] zalezy od temperatury i bezposred-

»
=)

nio koreluje z naprezeniami. W czasie koale-

scencji ziaren (dla pokrycia okoto 2ML, patrz

w
=)

rysunek 4) najwieksza chropowatosé wykazuja

uktady osadzane w najnizszych temperaturach.

n
=)

Mata dyfuzja sprzyja tworzeniu si¢ nieregular-

Roughness during growing of film [atomic layer]

nych i duzych krystalitéw, ktore w procesie

=
=)

taczenia dajg bardziej chropowata powierzch- S

.
6 8 10 12 14 16
Film thickness [ML]

nie (rysunek 2 z pracy H3). W czasie lacze-

Rysunek 4: Interpolowana chropowato$é w
nia powstaje naprezenie rozciggajace tym wiek-  funkcji grubosci osadzanego materiatu dla
roznych temperatur danych na wykresie, ry-

sze im tacza sie wigksze i bardziej nieregular-
sunek z pracy H2.

ne ziarna. Ponadto niska temperatura ograni-

10— ‘

cza mozliwos¢ wypekliania granic miedzyziar-
nowych mogacych by¢ zrédtem naprezen Sciska- — os-
jacych. Naprezenia pokazane w pracach H2 i

0.6—

H3 w czasie koalescencji osiagaja wicksze mak-

sima dla nizszych temperatur. Wyniki te po- ,

twierdzaja teorie kinetyczna Chasona [25]. Dal-

0.2—

—4— 4=
Farir e
o

POOOO
oNUwik

11111

szy wzrost warstwy powoduje szybki spadek

chropowatosci i pojawienie si¢ minimum na ry-

| I
14 16

00— L
Sunku 4 0 z ¢ 6FiIm thicl?ness [ML%-0

Rysunek 5: Ulamek pojedynczych atoméow w
warstwach wewnetrznych w funkcji grubosci

mania dwoch typéw powierzchni. Chropowatej, osadzanego materiatu, rysunek z pracy H3.

zawierajacej duzo defektéw i granic miedzyziar-

.
N

Proces koalescencji doprowadzit do otrzy-

nowych i dos¢ gtadkiej utworzonej w wyzszych temperaturach. Prowadzenie dalszego osa-
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dzania skutkuje dalszym wzrostem warstw. Przybywajace nowe atomy beda konkurowaty

0 miejsce na powierzchni oraz o miejsce wewnatrz materiatu z tymi uprzednio osadzonymi.

.lEk

ziarna

[
podtoze

kierunek wzrostu

Chropowata warstwa bedzie bardziej ,chtonna” i atomy wnikajace
w granice miedzyziarnowe beda Zrédltem naprezen $ciskajacych [25].
Na skutek tego zjawiska chropowatos¢ dla nizszych temperatur bedzie
nieznacznie nizsza niz odpowiednio dla wyzszych (krzywe z rysunku 4
dla pokrycia wiekszego od 6ML). Dodatkowo obliczone utamki ilosci
pojedynczych atomow znajdujacych sie wewnatrz osadzonych warstw

(patrz rysunek 5) wskazuja na chetniejsze przebywanie atoméw we-

Rysunek 6: Model Wnatrz osadzonych warstw dla nizszych temperatur.

ze wstepnie osadzo- W pracach H4 i H7 rozwazano osadzanie atoméw na podtozu

nyYymi 21arnami 2a-
stosowany w pra-

wstepnie pokrytym waskimi porami symulujacymi ziarna materiahu,

cach Hj, H5, H7.  (rysunek 6). Wiekszos$¢ modeli dotyczacych Zrodet naprezen w osadzo-

nych warstwach podaje ziarna i granice miedzyziarnowe jako wazny czynnik w kreowaniu

naprezen. Uzycie takiego modelu miato poméc w obserwacji mechanizmu wzrostu napre-

zen Sciskajacych na skutek wypelniania obszaréw pomiedzy ziarnami przez osadzone

atomy. W trakcie osadzania nastepuje topnie-
nie tak spreparowanego podtoza i jednoczesny
wzrost na nim warstw. Osadzane atomy moga
penetrowaé przestrzen pomiedzy ziarnami i zaj-
mowac¢ miejsca bezposrednio na podtozu dajac
wktad rozciggajacy do naprezenia lub wnika¢ w
granice miedzyziarnowe stopionych ziaren da-
jac naprezenia Sciskajace [25].

W pracy H4 pokazano, ze dla temperatury
zredukowanej! wyzszej niz 0.20 wystepuje top-
nienie materiatu w ziarnach. Topniejace ziar-
na zmniejszaja mozliwo$¢ kontaktu osadzanych
atoméw z podlozem (mniejsze sktadowe rozcia-

gajace), a jednoczesnie zwickszaja powierzch-

p(z*) [arb. unit]

0

Z>Z<
Rysunek 7: Profile gestosci obliczone dla
ziaren o szerokosci 6a i odleglosci pomiedzy
nimi rownej 4a. Maly rysunek przedstawia
naprezenia policzone tylko dla osadzonych
atomow, rysunki z pracy Hj.

nie kontaktu z nowymi atomami dajac w efekcie wiekszy wktad naprezen $ciskajacych

do catkowitego naprezenia (patrz rysunek 7). W efekcie wyzsze temperatury sprzyjaja

wigkszemu catkowitemu naprezeniu sciskajacemu w uktadzie. Wyniki te sa w bardzo do-

IT* = kpT/e, gdzie kp jest stala Boltzmanna
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brej zgodnosci z pracami doswiadczalnymi pokazujacymi wzrost naprezen sciskajacych w
pierwszej fazie wzrostu. Ponadto potwierdzaja teorie kinetyczna Chasona [25], dotyczaca
kreowania naprezen Sciskajacych przez wnikajace w granice miedzyziarnowe atomy.

W pracy H7, opierajacej si¢ na takim samym modelu jak poprzednio omawiana praca
(H4), rozwazano osadzanie atoméw o mniejszej srednicy na podtozu zupetnie pokrytym
osadzanym materialem (warstwa buforowa, odstep pomiedzy ziarnami réwny zero). Juz na
samym wstepie zauwazono, ze warstwa buforowa ulega jakiej$ transformacji, co skutkuje
diametralnie r6znymi wartosciami naprezen w kierunku osi x oraz y. Anizotropia napre-
zen jest zjawiskiem trwatym, ktéry nie ulega zaburzeniu przez osadzane atomy. W celu
blizszego zbadania przyczyn takiego zachowania zastosowano procedure (uwzgledniajac
tylko czynnik strukturalny) pozwalajaca na obliczenie profili intensywnosci rozpraszania
promieni rentgenowskich na podstawie wspotrzednych atoméw otrzymanych z symula-
cji [38,39]. Ta metoda pozwala na okreslenie charakterystycznych odlegtosci wystepuja-
cych pomiedzy atomami w badanej prébce w dowolnym kierunku krystalograficznym i w
przypadku obliczen teoretycznych wtasciwie nie ma zadnych ograniczen. Analiza obliczo-
nych profili intensywnosci rozpraszania pokazata, ze warstwa buforowa ulega rekonstrukcji
(1x2) typu ,row-pairing” w calej objetosci [40]. Rekonstrukeja jest zjawiskiem powszech-
nym wystepujacym szczegolnie powierzchniowo i jest jednym ze sposobéw relaksujacych
naprezenia, szczegélnie rozciagajace [41]. Fragment zrekonstruowanej osadzonej warstwy
pokazano na rysunku 8.

W czasie wzrostu, wptyw na naprezenia, oprocz proceséw dyna-
micznych zachodzacych pomiedzy osadzonymi warstwami zaleznych
od temperatury, energii czy szybkosci osadzania, ma takze podtoze.

W tym przypadku najczestszym powodem pojawiania si¢ naprezen

jest wzajemne niedopasowanie statych sieciowych osadzonych warstw
materiatu i podtoza. Zaleznie od znaku tego niedopasowania relaksa- Rysunck 8: Pray-
cja naprezen moze by¢ osiggnieta przez zwiekszenie lub zmniejszenie klad  otrzymanej
gestosci atoméw w osadzanych warstwach. Czesto prowadzi to do roz- rekonstrukcyi.

nych form relaksacji powierzchni [42,43].

W pracy H6 podjeto probe okreslenia wpltywu wzajemnego niedopasowania osadzo-
nych warstw i podtoza na naprezenie. Wykazano, ze istnieje pewna wielko$é¢ graniczna
wzajemnego niedopasowania. Powyzej tej wartosci uktady ulegaly naprezeniom, ktérych
ksztalt byt charakterystyczny jak dla uktadéw o niskiej mobilnosci atoméw (wedtug kry-

terium Abermanna [11]). Ponizej tej wartosci byto odwrotnie. Na podstawie obliczonych
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profili intensywno$ci rozpraszania promieni rentgenowskich wykazano, ze niezaleznie od
wielkosci osadzanych atoméw (rézna wielkosé wzajemnego niedopasowania) osadzony na
podtozu materiat zawsze przyjmowal strukture krystalograficzna zgodna z podtozem. Po-
nadto wystepujace duze naprezenia w pierwszej warstwie osadzonego materiatu spowodo-
wane byly do$é¢ duza deformacja tej warstwy.

Przedstawione do tej pory prace skupiaty sie na badaniu zrédet naprezen w kolejnych
etapach wzrostu warstw polikrystalicznych. Prace H4 i H7 dotyczyty wzrostu osadzanych
warstw na wstepnie osadzonym materiale imitujacym ziarna. Praca H5 dotyczy podobnej
tematyki ale uzyty inny model obliczania oddzialywan (EAM) pozwolil na zaobserwowa-
nie nowych zjawisk obserwowanych do$wiadczalnie. Przeprowadzone symulacje dotyczace
osadzania miedzi na pokrytym ziarnami ztota podtozu pokazalty, ze ziarna ztota w trakcie
osadzania ulegaja naprezeniom $ciskajagcym. Osadzane atomy miedzi wypetniaja wolne
obszary pomiedzy ziarnami jak rowniez osadzajg sie na ziarnach.

W obu przypadkach proces ten prowadzi do o2 ——

L a)
wytworzenia naprezen $ciskajacych. Przy czym, 00F

naprezenia Sciskajace wynikajace z kontaktu z

podlozem maja znacznie wigksze wartosci (ry-

sunek 9b, Ls=1a i 10a). Ponadto wynik po-

kazany na rysunku 9a potwierdzit przewidy-

Mean biaxial stress [GPa]

wania teorii Cammarata [16, 17] méwiacej, ze
im mniejsze ziarno tym ulega ono wigksze- o4l

mu naprezeniu sSciskajagcemu na skutek efektu -0-6}

Younga-Laplace’a. T AT
0.0 0.5 1.0 2.0 25 3.0

15
Zalamanie sie trendu zmian naprezen cal- Fim thickness (WL
Rysunek 9: Naprezenia wystepujgce w trak-

kowitych w okolicach 1ML (rysunek 7 z H5) cie osadzania policzone tylko dla atomow
dowodzi, ze pojawia si¢ nowy mechanizm ge- znajdujgcych sie w ziarnach zlota (a) oraz
nerujacy naprezenia rozciagajace w warstwie, <larnach miedzi (b), rysunki z pracy H.
Jedynym mozliwym w tej sytuacji jest proces laczenia sie ziaren [13]. Laczeniu ulegaja
wszystkie obecne w uktadzie ziarna, niezaleznie od rodzaju materiatu z ktérego powstaty.
Wielkosé tych naprezen jest stosunkowo niewielka, lecz tym wicksza im wigksze ziarna
ulegaja taczeniu (rysunek 9a). Obecne w uktadzie atomy miedzi raczej op6zniaja proces
taczenia niz mu sprzyjaja.

W trakcie przygotowywania wynikow do pracy H7 zauwazytem, ze w niektorych sy-

tuacjach osadzone warstwy ulegaja samoistnej transformacji strukturalnej. Zmiany struk-
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turalne maja bezposrednie odzwierciedlenie w obserwowanym naprezeniu. Tak zrodzit sie
pomyst wykonania prac H8 i H9, w ktorych przeprowadzono osadzanie atoméw mie-
dzi, srebra i zelaza na podtozu pokrytym kilkoma warstwami ztota. Uzyty model symu-
lacyjny pokazano na rysunku 10. W otrzymanych wynikach zaobserwowano trzy rézne
typy zachowania osadzonych metali. Poréwnujac stale sieciowe tych metali ap, = 2.86A,
acu = 3.62A oraz pg = 4.09A wzgledem stalej sieciowej wstepnie osadzonych warstw
ztota (aa, = 4.08A) nalezaloby sie spodziewaé innego rozktadu naprezen niz tych przed-
stawionych na rysunku 11, chociazby na skutek wzajemnego niedopasowania statych sie-
ciowych.

Szczegotowa analiza profili intensywnosci rozpraszania promieni

*|Ek rentgenowskich obliczonych z danych symulacyjnych pokazata, ze we
wszystkich przypadkach atomy ztota w warstwie buforowej ulegaja re-
konstrukeji (1x2) typu ,row-pairing”. Rekonstrukcja zachodzi objeto-

Sciowo we wszystkich warstwach ztota. Jej trwalos¢ zalezy od typu osa-

dzanych atoméw. Niestety atomy srebra i zelaza zaburzaja uporzad-

kierunek wzrostu

wartwa buforowa
podtoze

Rysunek 10: Model regularnej $ciennie centrowanej. Tylko trzeci osadzany metal (Cu) nie
ze wstepnie osadzo-
ng warstwg buforo-
wa Z(lStOSO’LU(lny w

pracach HS, H9. wystepujace w warstwach miedzi. Osadzane srebro, pomimo do$¢ zbli-

kowang zrekonstruowana strukture ztota, ktore powraca do struktury

zaburza rekonstrukcji w ztocie i kontynuuje wzrost zgodny z zrekon-

struowanymi warstwami, co ttumaczy do$¢ duze naprezenia Sciskajace

zonej stalej sieciowej zaburza rekonstrukcje ztota. Oba metale tworza strukture regularna

sciennie centrowana.

Dane dyfrakcyjne przedstawione w pracy H8 o

pokazaty do$¢ dobre dopasowanie warstw sre-

bra do warstw zlota. Poréwnujgc staly siecio- = *

wa srebra i zlota mozna by sie spodziewac
wystepowania naprezen rozciagajacych w war- 02 AN

stwach srebra. Tymczasem tak nie jest. Badania g

Mean biaxial stress [GPa]

dyfrakcyjne pokazalty wysokie nieuporzadkowa-

nie w tych warstwach spowodowane obecnoscia s 2 00k |

+—a T=1000K

licznych defektéw i duza chropowatoscia na po- S e e A T
Film thickness [ML]

wierzchni. Zastosowany prosty model oblicza- Rysunek 11: Bwolucja napresenia w osa-

nia naprezen w zaleznosci od odlegtosci od pod-  dzonych warstwach wybranych metali, ry-

loza (H8) pokazal, ze obserwowane naprezenie sunek z pracy H§ 1 HY.
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jest suma trzech naprezen sciskajgcych wystepujacych na powierzchni osadzanej warstwy,
wewnatrz w czedci homogenicznej oraz naprezen wystepujacych w obszarze miedzyfazo-
wym Ag/Au. Najsilniejsze naprezenie $ciskajace wystepuje w warstwach powierzchnio-
wych i to ono ma decydujgcy wptyw na wielkos¢ naprezenia catkowitego. Podobnie Frie-
sen w pracy [18] zauwazyl, ze Zroédtem naprezen $ciskajacych w trzeciej fazie wzrostu (po
koalescencji) moze by¢ obecno$¢ defektéw w osadzanej warstwie.

Trzeci osadzany metal zachowuje si¢ jeszcze inaczej. Juz pierwsze atomy zelaza po-
woduja zniszczenie zrekonstruowanych warstw ztota i ich powr6t do struktury regular-
nej sciennie centrowanej. Obserwacje te sg zgodne z wnioskami Bluma i wspélpracowni-
kéw [43], ze niewielka ilo§é atoméw zelaza powoduje zanik rekonstrukeji w ztocie. Analiza
profili intensywnosci rozpraszania pokazata, ze zelazo w powierzchniowych warstwach jest
do$¢ nieuporzadkowane zas w gltebszych dopasowuje si¢ do struktur ztota. Takie zachowa-
nie powinno skutkowa¢ duza wartoscig naprezenia $ciskajacego. Zelazo, poczatkowo ulega,
naprezeniom $ciskajacym, lecz bardzo szybko przechodzg one w naprezenia rozciggajace.
Tak szybka zmiana spowodowana jest obrotem warstw zelaza wzgledem wzgledem ztota
o 45°. Obliczone profile rozpraszania dla obréconych warstw zelaza ujawniaja pojawienie
sie charakterystycznych odlegtosci praktycznie rownych statej sieciowej dla struktury re-

gularnej przestrzennie centrowanej zelaza.

Podsumowanie

Przedstawione wyniki badan symulacyjnych potwierdzity, opisywane przez analitycz-
ne modele, rézne mechanizmy wytwarzania naprezen w cienkich warstwach polikrysta-
licznych. Wskazaly nowe mechanizmy mogace powodowaé relaksacje badZz wzmocnienie
naprezen wystepujacych czasie wzrostu warstw. Najwazniejsze osiagniecia wynikajace z

przeprowadzonych badan mozna zawrze¢ w nastepujacych punktach:

e pokazalem, ze we wczesnym etapie wzrostu kreacja zarodkéw i ich wzrost powoduje

wystepowanie naprezen Sciskajacych w uktadzie,

e koalescencja ziaren jest zZrodtem naprezen rozciggajacych, maksymalny rozmiar zia-
ren w trakcie taczenia bezposrednio koreluje z maksymalna wartoscig naprezenia

rozciggajacego w uktadzie,

e wystepowanie maksimum naprezen w trakcie tgczenia ziaren potwierdza przewidy-

wania teorii [20-22],
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e niska temperatura prowadzenia procesu osadzania sprzyja wiekszej chropowatosci

powierzchni, ktéra w czasie koalescencji jest zrédtem wigkszych naprezen rozciaga-

jacych,

e prowadzenie procesu osadzania w niskiej temperaturze ogranicza zachodzace proce-
sy dyfuzyjne i ostabia powstawanie naprezen $ciskajacych generowanych na skutek

wnikania atoméw w granice miedzyziarnowe zgodnie z teoria Chasona [25],

e pokazano, ze podtoze o wlasciwosciach rozciagajacych bedzie powodowato rekon-

strukcje osadzanego materiatu,

e zaobserwowano anizotropi¢ naprezen w kierunku osi x i y, ktéra miata bezposrednie

odniesienie do budowy strukturalnej osadzonych warstw,

e udowodniono, ze rodzaj podtoza ma decydujacy wptyw na naprezenia w osadzonym
materiale. Zmieniajac wzajemne niedopasowanie osadzanego materiatu wzgledem
podtoza otrzymano krzywe naprezen charakterystyczne zaréwno dla materiatow o

wysokiej mobilnosci, jak tez o niskiej,

e podloze zawsze mialo decydujacy wptyw na pierwsza (najblizsza) warstwe niezalez-

nie od przyjetego promienia oddziatywania potencjahu,

e otrzymane wyniki potwierdzity teorie Cammarata [16,17] dotyczaca zrédel napre-
zenia Sciskajacego. Mniejsze ziarna ulegaja wiekszemu naprezeniu Sciskajagcemu na

skutek tak zwanego efektu Younga-Laplace’a,

e osadzone warstwy ztota posiadajace strukture regularng Sciennie centrowang na sku-

tek wplywu podtoza ulegaly rekonstrukcji objetosciowej tak zwanej ,row -pairing”,

e osadzanie miedzi na warstwach zrekonstruowanego ztota nie powodowato zaburzenia

rekonstrukeji, miedz kontynuowata wzrost zgodny z symetrig nizszych warstw ztota,

e jezeli osadzanym metalem byto zelazo to skutkowato to zaburzeniem rekonstruk-
cji w ztocie i jego powrdt do wezesniejszego uporzadkowania. Ponadto, w trakcie
osadzania warstwy zelaza tworzyty, na powierzchni ztota, uporzadkowana strukture
regularng wewnetrznie centrowana. Warstwy zelaza byty obrocone wzgledem warstw

ztota o 45°, oba metale relaksowaly w ten sposéb naprezenia,
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e warstwy srebra, podobnie jak zelaza, zaburzaly rekonstrukcje w ztocie i kontynu-

owaly wzrost zgodny z symetria warstw ztota,

e pokazano, ze w warstwach srebra osadzonych na ztocie najwieksze naprezenie wyste-
puje w warstwach powierzchniowych i jest spowodowane obecnoscig roznego rodzaju
defektow. Wyniki te sa w bardzo dobrej zgodnosci z teoria Friesena [18] a dotyczaca

zrodel naprezen $ciskajacych w trzeciej fazie wzrostu powodowanych przez defekty.

5. Oméwienie pozostalych osiggnieé¢ naukowo—badawczych

Moje zainteresowania modelowaniem proceséw fizykochemicznych metodami symula-
cyjnymi siegaja ostatniego roku studiéw, kiedy poznatem prof. dr hab. Andrzeja Patrykie-
jewa. Praca magisterska wykonana pod jego kierunkiem dotyczyta badan adsorpcji metoda
Monte Carlo w ukltadzie siatkowym. W ciagu dalszej pracy na stanowisku asystenta rozwi-
jatem dalej moje zainteresowania metodami symulacyjnym. W 1997 roku odbytem staz na
Uniwersytecie w Mainz u prof. Kurta Bindera. Praca z tamtejsza grupa badawcza pozwo-
lita mi sie¢ zapozna¢ z nowymi technikami stosowanymi w symulacjach komputerowych i
pogtebita moja wiedze o przemianach fazowych zachodzacych w uktadach adsorpcyjnych.
Po uzyskaniu stopnia doktora, moje zainteresowania zaczety sie zmienia¢ w kierunku mo-
delowania bardziej rzeczywistych uktadéw. Zainteresowatem sie problem wszechobecnych
naprezen, a szczegoOlnie naprezeniami wystepujacymi podczas osadzania prézniowego w
metalicznych uktadach cienkowarstwowych. Nawigzana wspotpraca z Katedrg Fizyki Sto-
sowanej Wydziatu Mechanicznego Politechniki Lubelskiej a szczegélnie z prof. dr hab.
Grzegorzem Gladyszewskim i dr Dariuszem Chocykiem zaowocowata dwoma wspolnymi
projektami badawczymi i szeregiem prac. Wspo6lne badania, poza wymienionymi w auto-
referacie, dotyczyly wplywu warunkéw prowadzenia procesu na naprezenia wystepujace
w uktadach metalicznych otrzymanych metods osadzania elektrolitycznego. Ponadto ba-
dalismy mechanizmy relaksujace badZz wzmacniajace naprezenia wystepujace w trzeciej
fazie wzrostu w warstwach metalicznych (jedno i dwu warstwowych) poprzez przerywanie
i wznawianie procesu osadzania.

Jednoczesnie staratem si¢ rozwija¢ moje dotychczasowe zainteresowania naukowe w
swojej rodzimej grupie badawczej. W tym czasie realizowatem dwa projekty badawcze,
ktérych kierownikiem byt prof. dr hab. Andrzej Patrykiejew. Dotyczyty one wptywu geo-
metrii i wlasciwos$ci powierzchni na zachowania ptynéw jedno i dwusktadnikowych oraz

przemian fazowych w niejednorodnych uktadach dwusktadnikowych. W czasie realizacji
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tych projektéw wyjechatem na dwa miesigce do Instytutu Technologii Chemicznej w Pra-
dze. Nabytem wtedy cennych doswiadczen naukowych zwigzanych z symulacjami metoda
dynamiki molekularne;j.

Moje przyszte plany naukowe zwigzane sa z modelowaniem metodami symulacyjnymi
relaksacji naprezen w uktadach metalicznych zawierajacych w swojej budowie dwie lub
trzy warstwy kolejno osadzonych metali. Kolejnym ciekawym projektem, ktory chciatbym
realizowaé jest badanie naprezen podczas roztupywania i ciecia na poziomie atomowym
materialéw metalicznych o réznych strukturach krystalograficznych. W szczegélnosci pre-
dyspozycji warstw krystalicznych do pekania w okreslonych kierunkach krystalograficz-
nych.

Voidoneln 1.
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