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Wstep

Postep w poznaniu proceséw odksztatcenia plastycznego materialéw krysta-
licznych zwigzany jest miedzy innymi z rozwojem metody nanoindentacji [1].
Wrykorzystanie wgtebnikéw (indenteréw) o promieniu ostrza rzedu kilkudzie-
sieciu nanometréw pozwala bada¢ reakcje mechaniczng materialu w nano-
objetoéciach pozbawionych lub o niewielkiej gestosci dyslokacji. Nows, jakosc
stanowi uzupelnienie nanoindentacji o jednoczesne, in situ, pomiary przewod-
nictwa elektryeznego [2] i emisji akustycznej [3]. Ponadto, w celu zwigksze-
nia mozliwodci obserwacji zmian zachodzacych w strukturze odksztatcanych
materialéw, podejmowane sg dziatania zmierzajace w kierunkn wykonywania
nanoindentacji w komorze transmisyjnego mikroskopu elektronowego (TEM)
[4], a takze do jej zintegrowania z badaniami spektroskopowymi (metoda Ra-
mana,).

Interpretacja danych otrzymanych metods nancindentacji jest utrudnio-
na przez fakt, iz objeto$é materiatu, w ktérej dochodzi do odksztalcenia jest
niezwykle mala i dodatkowo znajduje sie tuz pod indenterem. 7 tego powo-
du, obecne mozliwosci bezpodredniej obserwacji zmian zachodzacych w od-
ksztalcanym materiale sa ograniczone w przypadku nanoobiektéw [5], a juz
calkowicie niemogliwe w przypadku nanoindentacji materiahi litego. Dlatego
rzeczywisty eksperyment jest czesto uzupetniany przez modelowanie nanoin-
dentacji metoda klasycznej dynamiki molekularnej [6].

W otoczeniu ostrza wglebnika nanoindentacja wprowadza specyficzny
rozklad naprezen, ktéry w przypadku badania obszaréw pozbawionych lub o
niewielkiej gestodci defektéw liniowych moze byé przyczyng tak zarodkowa-
nia dyslokacji, jak i strukturalnych przemian fazowych. Wplyw obu procesow

na poczatek i dalszy przebieg odksztalcenia plastycznego jest szczegdlnie wi-
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doczny w przypadku materiatéw polprzewodnikowych. O ile w metalach ta-
kich jak Ag czy Al struktura typu Al ulega przemianic do struktury typu A3
pod wplywem naprezefi sciskajacych, odpowiednio, wiekszych od 240 GPa
[7]1217 GPa [8], to do zajscia praemiany fazowej w szeregu materiatach pél-
przewodnikowych (np.: Si, Ge, GaAs, GaP, InP, CdTe) wystarczajace sg na-
prezenia rzedu kilkunastu GPa. Wartosé ta Jest tatwo osiggalna podezas na-
noindentacji generujacej przy tym naprezenia Scinajgce o wartosci wystarcza-
jacej do zarodkowania dyslokacji. W konsekwencji mozna si¢ spodziewad, ze
indukowane nanoindentacja odksztatcenie plastyczne potprzewodnikow jest
zlozonym zjawiskiem taczacym w sobie tak procesy dyslokacyjne, jak i struk-
turalne przemiany fazowe, Postep w poznaniu tego zagadnienia determinuje
rozwéj w dziedzinie miniaturyzacji urzgdzen elektromechanicznych {czujniki,
sitowniki}, w ktérych pole powierzehni kontaktu mikro- lub nanoelementéw
jest ekstremalnie male (9, 10, 11]. Z tego powodu, juz niewiclkie sity moga
by¢ zrédtem wysokich naprezenl prowadzacych do zmian w strukturze sty-
kajacych sie elementéw, co w naturalny sposéb wplywa na funkcjonalnogé
projektowanych ukladéw.

Wymiki nanoindentacji uzupelnione o pomiary in situ przewodnictwa
elektrycznego [12), a takze obserwacje mikrostruktury wgtebienia resztkowego
powstatego po nanoindentacji [13, 14] jednoznacznie wykazaly, ze odksztal-
cenie plastyczne krzemu zachodzi z udziatem przemian fazowych. W trakcie
obcigzania indentera dochodzi do przemiany, w wyniku ktérej pélprzewod-
nikowa faza o strukturze typu diamentu ulega przeksztatceniu w faze meta-
liczng typu £-Sn. Co wigcej, to whadnie ta przemiana, a nie zarodkowanie
dyslokacji inicjuje odksztatcenie plastyczne krzemu [15]. Nasuwa sie pytanie
czy takze w pruypadku GaAs, materiahi réwnie istotnego z technologicznego
punktu widzenia jak Si, przemiany fazowe wplywaja na przebieg odksztalce
nia plastycznego? Dotychezas ten problem nie zostal rozstrzygniety. Pomimo
dominujgcego pogladu, e odksztaleenie plastyezue GaAs podczas nanoin-
dentacji ma charakter dyslokacyjny (np. [16, 17}), obserwacje fazy amorficz-
nej w obszarze wgtebienia resztkowego (18, 19] sugeruja, ze wplywu przemian
fazowych na przebieg odksztalcenia plastycznego nie mozna catkowicie wy-
kluczyc.
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7Zmiana postaci odksztatcanego materiatu z formy litej do izolowanego ne‘L—
noobicktu wplywa na przebieg odksztatcenia plastycznego. W pracach Mi-
nora i in. [5] oraz Ge i in. [20], badano odksztaicenie plasty(?,zne, wolnych
od defektéw liniowych, nanoklinéw krzemowych. Stwierdzo-n(l), e W przypad.l-
ku najmniejszych obiektéw odksztalcenie plastyczne ]'niqu]%: zarodkowa.lm.e
pierwszych dyslokacji, a nie strukturalna przemiana, fE?JZ(’mia, _']ak to m.a ]ITle']—
sce w przypadku nanoindentacji materiatu litego. Wyj.a,s’meme te.go z-_]aw1s'.kz
oparto na zafozeniu specyficzne]j redystrybucji napre.zefl polegajacej na 1.0
koncentracji w obszarach bliskich krawedziom nanoklinéw. ?zy za.tt.em ’zrfna—
ne mechanizmu poczatku plastycznosci determinuje obe-cnf)sc OS(.)th’OS'CI na
powierzchni odksztalcanego obiektu? A moze zmnigjszenie ,]eg-;o ’wllelk(')sm pro—
wadzi do zmiany wzajemnej relacji pomiedzy naprezeniami Sciskajacymi i
écinajacymi, zmiany ktéra faworyzuje procesy dyslokacyjne?

Niniejsza monografig pofwiecono zjawiskom zachodzageym podczas nano-
indentacji arsenku galu i krzemu, pélprzewodnikow szerolfolwykor?ys-;tywa—
nych w przemygle elektronicanym. W szezegdlnosel wiele miejsca, posw1(-ef:0no
badaniom przebiegu odksztatcenia plastycznego w litym GaAs oraz w 15010—‘
wanych nanokulach Si. Autor ma. nadzieje, %e przedstawiona praca przyczynf
sie do rozwoju badan materialéw, w ktorych przemiany fazowe moga wplywal

na przebieg odksztalcenia plastycznego, np. w stopach z pamigcia ksztaltu.
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Plastic deformation of semiconductors studied by nanoindentation

Summary

The present work address nanoscale deformation of GaAs and Si semiconductors in their bulk
and nanoparticle form. The thesis focuses on the interesting results of nanoindentation experiments
while atomistic simulations are used to clarify the observed novel phenomena.

The nanoindentation experiments coupled with in-situ electrical measurements revealed for
GaAs crystal the hitherto unknown phenomenon, namely the steady increase of current flowing through
the metallic indenter/semiconducting GaAs junction subjected to increased pressure, which is suddenly
interrupted (current decay to zero) at the onset of plastic deformation. The discovered new eleciric
effect in semiconductors called “current spike” was found to be linked to the pop-in event — the
signature of the beginning of plastic deformation. The quantum-mechanical simulations of the
structural stability and contact properties of semiconducting and metallic GaAs phases proved that
plastic deformation in this serniconductor starts with phase transition as opposed to widely recognized
dislocation-based mechanism.

Another superconductor — silicon follows a different scenario. 1t is widely accepted that plastic
deformation of Si is governed by phase transition from semiconducting Si-I (diamond structure) o
metallic $i-II {8-Sn structure) however, the isolation of the silicon nanovolume (e.g., in a form of
nanosphere) leads to drastic alteration of its mechanical properties. The plastic deformation of
nanoparticles with a radius less than 57 nm eccurs exclusively by dislocation nucleation and moverment
without any contribution of the phase transformations. The molecular dynamics simulations have
proved that the behavior of the Si nanoparticles is a direct consequence of increasing magnitude of the
shear siresses being related to the decrease of the nanosphere's radins.

In the appendix the brief survey of the classical and quantum-mechanical simulation methods
used in the investigations is given, including: short description of the classical molecular dynamics and
pertinent elements of pseudopotential method used within the density functional theory (DFT).



