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Streszczenie

Badania nad dwuwymiarowymi (2D) krysztalami oraz heterostrukturami van der
Waalsa (vdW), dzieki swoim niezwyklym wlasciwosciom, w ostatnich latach ciesza
sie ogromnym zainteresowaniem z uwagi na ich potencjalne zastosowania w elektro-
nice, spintronice oraz optoelektronice. Pierwszym eksperymentalnie otrzymanym i zara-
zem jednym z najbardziej obiecujacych krysztaléw dwuwymiarowych jest grafen, ktory
mimo swoich wyjatkowych cech (takich jak niezwykle wysoka ruchliwosé elektronéw,
wytrzymalto$¢ mechaniczna, doskonata przewodnos$é¢ elektryczna i cieplna oraz wiele
innych) to jednak, ze wzgledu na brak przerwy energetycznej, wydaje sie mie¢ dos$é
ograniczone zastosowanie w kontekscie technologii pélprzewodnikowych i elementéw
elektronicznych (np. tranzystory). To ograniczenie sklonilo badaczy do poszukiwania
kolejnych dwuwymiarowych materialéw i doprowadzilo do odkrycia nowych struktur
2D, takich jak silicen (dwuwymiarowy krysztal krzemu), heksagonalny azotek boru
(h-BN), dichalkogenki metali przejsciowych (TMDC) oraz inne materialy warstwowe.
Kazdy z tych materialéw wykazuje odmienne zachowania, od metalicznych po nieprze-
wodzace, a takze od niemagnetycznych po magnetyczne. Poniewaz magnetyzm odgrywa
istotna role we wspotczesnych technologiach, materialy 2D o wlasciwosciach magnetycz-
nych wzbudzaja szczegdlne zainteresowanie. Wsrdd nich na uwage zastuguja dwuwy-
miarowe dichalkogenki wanadu (VXs) oraz tréjjodki chromu (Crls), charakteryzujace
sie wewnetrznym magnetyzmem i bedace podstawa do dalszych badan nad rozwojem
wydajnych urzadzen dla elektroniki spinowej (np. zawory spinowe).

Niniejsza rozprawa doktorska, sktadajaca sie ze zbioru powiazanych tematycznie ar-
tykutow naukowych, przedstawia wyniki badan teoretycznych dotyczacych witasnosci
elektronowych, magnetycznych i transportowych wybranych krysztaléw dwuwymiaro-
wych oraz ich heterostruktur van der Waalsa. W badaniach zastosowano zaawansowane
techniki obliczeniowe oparte na teorii funkcjonatu gestosci (DFT), uzupelione meto-
dami teoretycznymi takimi jak nierownowagowe funkcje Greena, oraz modele efektywne
oparte o metode k-p.

Rozprawa rozpoczyna sie od czesci wprowadzajacej, obejmujacej cele i motywacje

pracy, a nastepnie omawia najwazniejsze materialy 2D wykorzystane w badaniach. W



dalszej czesci przedstawiono wstep do teorii obliczen z pierwszych zasad, w tym do
teorii funkcjonatu gestosci (DFT) oraz krétki opis pozostatych zagadnien teoretycznych
stosowanych w publikacjach sktadajacych sie na rozprawe doktorska. Nastepnie zapre-
zentowano cztery artykuly oraz preprint wchodzace w sklad cyklu prac stanowiacych
rozprawe.

Badania obejmuja analize wplywu dwuosiowych naprezen mechanicznych oraz réznych
metod domieszkowania atomami magnetycznymi na silicen, co pozwala znaczaco zmieni¢
jego znakomite wlasciwosci w postaci bez domieszek. W drugim etapie pracy szczegétowo
zbadano monowarstwy oraz dwuwarstwy dichalkogenkéw wanadu w réznych fazach kry-
stalograficznych, wskazujac na ich wewnetrzne uporzadkowanie magnetyczne i poten-
cjalne zastosowania w urzadzeniach typu zawor spinowy. W niniejszej pracy przedsta-
wiono takze wyniki badan nad nowymi skreconymi heterostrukturami zawierajacymi
grafen, w szczegdlnosci nad heterostruktura grafen/Crls, w celu analizy zjawisk magne-
tyzmu indukowanego efektami bliskosciowymi oraz dolinowo-zaleznego transportu, z

mysla o potencjalnych zastosowaniach takich struktur w urzadzeniach elektronicznych.
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