Streszczenie rozprawy doktorskiej

Teoretyczne badania wlasciwosci fononowych materialow o strukturze dwuwymiarowej

i ich heterostruktur z uwzglednieniem temperatury sieci krystalicznej
mgr inz. Konrad Wilczynski

Celem niniejszej rozprawy sa badania wlasciwosci drgan sieci krystalicznej (fononéw) wybranych
materialow o strukturze dwuwymiarowej i ich heterostruktur z wykorzystaniem symulacji kwantowo-
mechanicznych bazujacych na teorii funkcjonalu gestosci elektronowej (DFT), ze szczeg6lnym
uwzglednieniem wplywu temperatury tych struktur. W pracy rozwazono nastepujace materialy
dwuwymiarowe, bazujace na dichalkogenkach metali przejsciowych: pélprzewodnikowe monowarstwy
1H-MoS; i 1H-WS,, wielowarstwowe struktury 2H-WS,, heterostruktury 1H-MoS,/1H-WS; z r6znym
wzajemnym ulozeniem warstw wzgledem siebie, heterostrukture 1H-MoS,/grafen, a takze wysoce
anharmoniczny materiat 17-TiS;. Wszystkie te materialy sg istotne z punktu widzenia potencjalnych
aplikacji, pozwalajac uzupehia¢ popularny monoatomowy grafen pod katem wilasnosci elektrycznych,

termicznych, optycznych, mechanicznych i chemicznych.

Przeprowadzone badania, bazujace na S$cistych podstawach teoretycznych przedstawionych
w literaturze lat 60. XX wieku, uwzgledniaja obliczenia kluczowych efektow wywotanych
anharmonicznoscia oddzialywan miedzyatomowych, takich jak: rozszerzalnos¢ termiczna struktury
oraz anharmoniczne oddzialywania migdzyfononowe (w szczegélnosci trdj- i czterofononowe) —
— wplywajace na zalezno$¢ temperaturows efektywnych czestotliwosci fonondw i czaséw ich zycia, jak
rowniez na oczekiwane ksztalty spodziewanych widm spektroskopowych. Kazdy z wymienionych
efektow anharmonicznych zbadano oddzielnie, pozwalajac lepiej zrozumieé ich nature
w poszczegdlnych rozwazonych materiatach o strukturze dwuwymiarowej, jak réwniez ich zalezno$é

od geometrii struktury.

Uzyskane teoretyczne zaleznosci temperaturowe parametrow gléwnych moddéw fononowych
(w szczego6lnosci aktywnych ramanowsko) sa bardzo dobrze zgodne z dostepnymi pomiarami
spektroskopowymi, wskazujac na zdolnos¢ ich prawidtowego odtwarzania za pomocg obliczen metoda
DFT. Daje to szerokie perspektywy rozszerzenia przedstawionej metodologii badan na bardziej ztozone
zagadnienia, w szczeg6Inosci dla znacznie bardziej skomplikowanych struktur o budowie warstwowe;,
Jjak réwniez innych wlasciwosci fizycznych uwarunkowanych propagacjg fononéw — np. przewodnosci

termiczne;j.

Stewa kluczowe: fonony, anharmoniczno$¢, temperatura, rozszerzalno$¢ termiczna, materiaty 2D,
struktury van der Waalsa, heterostruktury, dichalkogenki metali przejSciowych, dwusiarczek
molibdenu, dwusiarczek wolframu, dwusiarczek tytanu, rozpraszanie ramanowskie, teoria funkcjonahu

gestosci (DFT).

\J;(beﬂf(&'



