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1. A kutatds elozmeényei és modszerei

Ismeretes, hogy a nanostrukturdk alkalmazasaval ujfajta félvezetd eszkozok
készithetdek illetve a hagyomanyos eszkozok teljesitoképessége drasztikusan megndvelhetd.
Eldbbire egy jo példa az Gin. kvantumszamitogépek, mig utdbbira a nanostruktirds napelemek.
A hagyomanyos Si-alapu napelemek kevesebb mint 20%-os hatasfokat a I1I-V-0s vegyiilet-
félvezetokbol (GaAs és rokon anyagai) ndvesztett nanostruktarakkal késziilt napelemek
hatasfoka jelentdsen meghaladja. A GaAs-alapt strukturdk eldallitasanak alapvetd technoldgiai
1épése az epitaxids kristdlyndvesztés. Tobbféle ilyen eljaras 1étezik, melyek koziil az UHV
koriilmények kozott torténdé molekulasugaras (MBE) technika a monoréteg-szinti
szabalyozhatosag és az in-situ megfigyelhet6ség miatt kiemelkedik [M. A. Herman, 1996] [M.
A. Herman, 2004] [H. Mohamed, 2012]. Az értekezésben szimulaciokra és szamitasokra
hasznalt sajat algoritmusom mellett fuzzy kovetkezteté rendszereket [L. A. Zadeh, 1965],
Kohonen-féle onszervezddd leképezést [R. Rojas, 1996] [T. Kohonen, 2001]
fraktalmatematikai modszereket és a lokalizacios faktort alkalmazom.

Az értekezés egyik elézménye, hogy a kutatdcsoportunk altal jegyzett publikacios
jegyzékben irtunk a MBE berendezésiinkrél, melyet 2007-ben kezdtiink el fejleszteni [A.
Nemcsics, 2009] [A. Nemcsics, 2010]. E kutatasi irdny célkitiizése a nanostruktarak
eldallitasara és karakterizalasara alkalmas UHV kornyezet eléallitasa, struktaradk novesztése és
in-situ, ex-situ vizsgalata.

Egy tovabbi eldzmény, hogy a nagy hatasfoku, kozbensdé kvantum pont rétegekkel
(IBQD - Intermediate Band Quantum Dot) késziilt napelemekrél szamos szerz6 kozolt mar
tanulmanyt [A. Luque, 2012] [T. Noda, 2010] [A. Benahmed, 2016] [S. Kremling, 2014].

Harmadik el6zmény a csepp epitaxia technologiaja. E modszer elgondolasat Koguchi
és munkatarsai dolgoztik ki részletesen az 1990-es évek elején [A. Nemcsics, 2011] [N.
Koguchi, 1991][N. Koguchi, 1993] [T. Chikyow, 1990] [S. Sanguinetti, 2013], de mar 1985 és
1991 koz6tti idészakban is jelentek meg mar cikkek ebben a témaban.

Negyedik elézmény az IllI-V anyagok kontaktusfémezéseinek geometriai
tulajdonsagainak vizsgalata, fraktalmatematikai modszerekkel [I. Mojzes, 2007] [Schuszter,
M., 2003] [B. Varga, 2010] [T. Vicsek, 1992] [T. Vicsek, 1994] [F. Family, 1991] és a
lokalizacios faktor modszerével [J. Pipek, 1992] [J. Pipek, 1994].

2. Célkitiizesek

A kutatasainkat és ezen értekezés elkészitését az motivalta, hogy a hagyomanyos
szilicium alapti napelemek hatasfoka kevesebb mint 20%, mig a GaAs hordozon ndvesztett a
tobbszords kvantumvolgyes (multiple quantum well (MQW)) napelemek hatasfoka 40% felett,
mig a GaAs hordozon ndvesztett kvantum pontokat (intemediate band quantum dot (IBQD))
tartalmazo napelemek hatasfoka 60% feletti, de egyes tipusok kozelitik a 80%-ot.
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¢és novekedéskinetikajuk vizsgalataval ill. modellezésével foglalkozik. Els6 célkitizésem, hogy
megvizsgaljam a nanolyukak feltoltodésének kinetikdjat és modellezési lehetéségeit
mikroszkopikus formaban, a folyékony fémek viszkozitasat kihasznalva.  Masodik
célkitlizésként az oOnszervezOddés utjan kialakuld nanoszerkezetek klaszterezodésével ¢és
osztalyozasaval valamint ezek tervezésével foglalkozom. A harmadik célkitiizésem a I11-V
alapu fém/vegyiilet-félvezet6 kontaktusok morfoldgiai tulajdonsagainak a vizsgalata volt.



3.  Uj tudomdnyos eredmények

1. tézis: Uj modell, a dinamikai viszkozitas mikroszkopikus értelmezésére

Kidolgoztam egy modszert ill. formulat a dinamikai viszkozitdas mikroszkopikus
értelmezésére, melyben az atomi vibracidés frekvenciat és a tombi aktivacidos energiat
hasznaltam paraméterként. A tézishez kapcsolddo publikaciok: [T1], [T2], [T3].

2. tézis: Effektiv modellezési algoritmus a I11-V alapu nanolyukak
feltoltodésére

Megalkottam egy modellt, melyben a levalasztott réteg térfogata az 1. tézisben emlitett
dinamikai viszkozitdsnak megfelelden megoszlik: egy része a nanolyukba, méasik része a
nanolyukat koriilvevé gytlirire, mig a harmadik része e gylri melletti feliiletre keriil,
figyelembe véve a {001} ésaz {111} feliiletek diffuzios kiilonbségeit. Az algoritmussal végzett
szimulacié eredménye jol egyezik a [T3]-as cikkben 1év6 transzmisszios elektronmikroszkopos
felvételen lathato struktraval. A tézishez kapcsolodo publikaciok: [T1], [T2], [T3].

3. tézis: 111-V alapd nanolyukak feltoltédés-kinetikajanak szimulacioja

A kinetikus modell segitségével meghataroztam a nanolyukak idébeli feltoltodését a
homérseklet fliggvényében, arra az esetre, ha a feliiletre Ga ill. In atomok érkeznek. A
modellben a kristalyositas utani allapotot vettem figyelembe. A rétegek egymasra €piilésénél a
nanolyuk melletti gyliri magassaga is novekszik. A modellezéshez bevezettem az un.
egyensulyi magassdg fogalmat. Tovabbad megadtam egy matematikai leirdst a Ga ill. az In
hémérséklet-viszkozitas és a hémérséklet-egyensulyi magassag értékparjaira. A fentiekkel
végzett szimulacid eredménye jol egyezik a [T3]-as cikkben 1évé transzmisszios
elektronmikroszkopos felvételen lathaté strukturaval. A tézishez kapcsolddo publikaciok: [T1],
[T2], [T3].

4. tézis: Nanostruktirak osztalyozasa Kohonen leképezéssel és fuzzy
kovetkeztet6 rendszer alkalmazasaval

Onszervezddd, ill. 1agyszamitasi leképezést alkalmaztam a csepp epitaxids technologia
tdmogatdsara, ahol kidolgoztam a nanostrukturdk osztalyozasanak ¢és klaszterezésének
lehetséges modelljeit Kohonen-féle 6nszervezddd haldzatok és fuzzy kovetkeztetd modszerek
alkalmazésaval. Az osztilyozds igen fontos, mivel ezen nanoszerkezetek alakja, mérete,
eloszlasa jelentdsen befolyasolja a veliik késziilt eszk6zok a tulajdonsagait, miikodését. Emiatt
anovesztés soran fontos tudnunk, hogy adott technologiai paraméterek esetén hogyan és milyen
tulajdonsagu nanostrukturak alakulhatnak ki.

A megoldas soran alkotd6 moédon alkalmaztam a lagyszamitdst anyagtudomanyi
feladatra. Meghataroztam a nanostruktirak formatényezdjét Kohonen leképezéssel és fuzzy
kovetkezté rendszer alkalmazasaval. A tézishez kapcsolodo publikaciok: [T4], [T5], [T6].

5. tézis: Fuzzy modell, a nanostruktura tervezés tamogatasara

Modellt alkottam a nanostruktira tervezés tamogatasara. Eldallitottam egy olyan fuzzy
modellt, ami segit ezen nanoszerkezetek tervezésében. Valds technoldgiai adatokkal
ellendrizve (novesztési hdmérséklet 230 °C, Ga részecskearam 0,76 ML/sec, As hattérnyomas
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1,05*10" Torr, hékezelés ideje 10 min, a hdkezelés hémérséklete 350 °C) a modell a ndvesztési
hémérsékletre 6,09 %, a Ga részecskedramra 7,72 %, az As hattérnyomasra 3,65 %, a hékezelés
idejére és hémérsékletére 0 %-os eltérést ad. A tézishez kapcsolodo publikacio: [T5].

6. tézis: I11-V anyagrendszer kontaktusfémezéseinek geometriai
tulajdonsagainak vizsgalata

Megallapitottam, hogy a InP-alapu félvezetdeszkzok kontaktalasahoz hasznalt Au/InP,
Pd/InP és Au-Pd/InP kontaktus-rendszerek bizonyos hdmérséklet tartomanyokban 6nhasonléan
klaszterez6dik és nem ad folytonos strukturat a feliilleten. Meghataroztam, hogy az Au/InP
anyagrendszer a fraktaldimenzidja 1,82 és 1,74 kozott valamint a Pd/InP fraktaldimenzidja 1,75
és 1,8 kozott valtozik. Az Au-Pd/InP fraktaldimenzidja pedig 1,7 és 1,8 kozott valtozik. A
tézishez kapcsolodo publikaciok: [T7], [T8].

4. Az eredmények hasznositdsi lehetdsége

Az értekezésben ismertetett kutatasi eredmények elésegitik a kozbensé savban 1évo 111-
V hordozén, kvantum pontokkal (IBQD - intermediate band quantum dot) késziilt nagy
hatasfoku napelemek tervezését molekulasugar-epitaxias berendezésben, csepp epitaxia utjan.
A ¢értekezésben ismertetett modszer a nanostrukturak oszalyozésara is alkalmas, ami segitségére
lehet a kutatoknak és a mérndkoknek a technologia tovabbfejlesztéséhez.
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