Streszczenie

Wieloskalowe modelowanie dwuwymiarowych warstwowych materialéw

zbudowanych z wegla, boru i azotu

Materialy dwuwymiarowe wykazuja szereg intrygujacych wtasnosci, ktére mozna
w miare fatwo modyfikowacé i projektowac funkcjonalnosci w zaleznosci od potrzeb.
Rodzina uktadéw grafeno-podobnych, zawierajacych wegiel, bor oraz azot, o og6l-
nym wzorze C,B,N1_,_, zawiera takie klasy materiatéw, jak grafen domieszkowany
borem lub/i azotem, heksagonalny azotek boru (hBN) domieszkowany weglem,
jak réwniez struktury CBN wykazujace porzadek diugiego zasiegu. W literaturze
mozna znalez¢ wiele prac dotyczacych metod wytwarzania ukladéw CBN, jak i
teoretycznych przewidywan wlasnosci ré6znorodnych konfiguracji atoméw C, Bi N.
Jednakze, wciaz nie mamy kompletnej wiedzy dotyczacej mozliwo$ci roréwnowag-
owej syntezy tych zwiazkoéw, ich stabilnosci, czy przejs¢ fazowych.

Te tematy poruszam w swojej pracy doktorskiej. Przeprowadzam teoretyczne bada-
nia stabilno$ci stopéw CBN dla szerokiego zakresu koncentracji poszczegélnych
atomoéw, w oparciu o metody (i) Cluster Expansion, oraz (ii) pdl sitowych (VFF).
Wyznaczam konfiguracje odpowiadajace najnizszym energiom wykorzystujac pode-
jcia (i) i (ii), w potaczeniu z symulacjami Monte Carlo w uktadach liczacych tysiace
atomoéw. To pozwala na realistyczny opis nieperiodycznych struktur CBN. We
wszystkich badanych uktadach, réwnowagowe konfiguracje odbiegaja znaczaco od
losowych, wykazujac natomiast porzadek krétkiego zasiegu, tzn. wiazania N-N i
B-B sa niekorzystne i wlasciwie nie wystepuja, zas w tréjskladnikowych stopach
obserwuje tendencje do separacji na domeny grafenu i obszary hBN.

W szczeg6lno$ci wyznaczam parametry hamiltonianu w modelu Cluster Expan-
sion dla grafenu domieszkowanego borem/azotem, oraz szacuje dokladnos¢ otrzy-
manych modeli. Seria testow dostepnych potencjaléw empirycznych (Tersoff, ReaxFF
i COMB3) pokazuje, ze zadna z dostepnych parametryzacji nie daje catkiem
zadawalajacych wynikéw w 2-wymiarowych stopach CBN. Laczac i modyfikujac
rézne parametryzacje potencjatu Tersoffa, poprawiam jego doktadnos¢.

Prezentuje réwniez przykltadowe wyniki dla ptatkéw grafenowych oraz dyskutuje
elektronowa gestos$é stanéw dla wybranych struktur CBN.



