AUTOREFERAT

Od wybranych zagadnien elektroniki organicznej
do uniwersalnej maszyny przeznaczonej do analizy
zjawisk zachodzacych w gestych ukladach wieloskladnikowych

1. Przebieg pracy naukowej przed uzyskaniem stopnia naukowego doktora

Studia wyzsze w zakresie fizyki (specjalno$¢ fizyka doswiadczalna) na Wydziale Matematyki, FizyKi
i Chemii Uniwersytetu Lodzkiego ukonczytem w 1987 roku. W 1984 roku, bedac na 4 roku fizyki,
podjatem naukg¢ na studiach dziennych na kierunku Elektronika (specjalno$¢ aparatura elektroniczna) na
Wydziale Elektrycznym Politechniki Lodzkiej, ktore ukonczytem w 1990 roku. W latach od 1988 do 1992
pracowatem w firmach wytwarzajacych elektroniczng aparature¢ pomiarowa. W marcu 1993 roku
rozpoczatem prace na Wydziale Chemicznym Politechniki Lodzkiej w Instytucie Polimerow w zespole
profesora Mariana Kryszewskiego.

Swoja prace naukowa zaczalem od badan zjawiska fotoprzewodnictwa w potprzewodnikach
polimerowych wykazujacych przewodnictwo dziurowe, ktéore domieszkowane byly zwigzkami
matoczasteczkowymi stanowigcymi akceptory elektronow. Celem prowadzonych prac bylo okreslenie
wplywu powinowactwa elektronowego akceptorow oraz kompleksow donorowo-akceptorowych
Z przeniesieniem tadunku na fotoprzewodnictwo badanych uktadow. Duza cze$¢ tych prac zrealizowatem
w ramach doktorskiego grantu promotorskiego, finansowanego przez KBN (3 T09 A 139 16). Dominujaca
technika pomiarowa byla metoda kserograficzna polegajaca na badaniu fotoindukowanych zanikow
potencjatu powierzchniowego. Do tego celu zbudowatem urzadzenie przeznaczone do badania kwantowe;j
wydajno$ci fotogeneracji nosnikow tadunku w potprzewodnikach organicznych. Wyniki moich badan
i prac  konstrukcyjnych opublikowane =zostaly w czasopismach naukowych, komunikatach
konferencyjnych, sprawozdaniach z tematow badawczych realizowanych w Instytucie Polimeréw PL (od
roku 1998 w Katedrze Fizyki Molekularnej PL) i stanowily podstawe mojej pracy doktorskiej
zatytutowanej ,,Fotogeneracja nosnikow ladunku w wielkoczasteczkowych kompleksach donorowo-
akceptorowych”. Prac¢ t¢ wykonatem pod kierunkiem prof. dr hab. Jacka Ulanskiego i po jej obronie
uzyskatem w 2001 roku stopien naukowy doktora nauk chemicznych w zakresie chemii.

Od roku 1999, jednoczes$nie z pracami poswieconymi badaniom fotoprzewodnictwa, nawigzalem
wspoltprace z prof. dr. hab. Tadeusz Pakuta, tworcag nowych metod symulacyjnych przeznaczonych do
badania ztozonych uktadow molekularnych oraz mgr. Piotrem Polanowskim zatrudnionym w Katedrze
Fizyki Molekularnej. Efektem podjetych dziatan byto powstanie koncepcji dedykowanego analizatora
zjawisk zachodzacych w polimerach, roztworach potprzewodnikow organicznych i innych uktadach
molekularnych opartego na algorytmie dynamicznej cieczy sieciowej (w j. ang. Dynamic Lattice Liquid -
DLL).

2. Przebieg pracy naukowej po uzyskaniu stopnia naukowego doktora
W 2001 roku zostatem zatrudniony na stanowisku adiunkta w dotychczasowym miejscu pracy. Nadal
kontynuowalem badania fotoprzewodnictwa w potprzewodnikach organicznych, jednak obszar moich prac
badawczych ulegl poszerzeniu o zagadnienia dotyczace transportu nosnikéw tadunku w potprzewodnikach
organicznych oraz wlasciwos$ci elektrycznych organicznych cienkowarstwowych ogniw fotowoltaicznych
(w j. ang. organic photovoltaic — OPV) i organicznych cienkowarstwowych tranzystorow z efektem
polowym (w j. ang. organic thin film transistor — OTFT).

Jednoczesnie kontynuowatem prace nad opracowaniem modutow elektronicznych wchodzacych
w sktad dedykowanego analizatora - rownolegltej maszyny DLL.

2.1. Uczestnictwo w badawczych projektach krajowych i europejskich

Od chwili uzyskania stopnia doktora uczestniczytem, jako wykonawca, w 14 projektach finansowanych
przez UE, KBN oraz MNiSW. Obecnie uczestnicze¢, jako wykonawca, w 3 projektach finansowanych
przez NCN. Pelng liste tych projektow przedstawiam w Zataczniku 5a.

2.2. Kierowanie badawczym projektem krajowym

W latach 2005-2008 kierowatem realizacjg grantu KBN 3 TOSE 034 28 pt. "Wyznaczanie ruchliwosci
no$nikow tadunku w fotoprzewodnikach organicznych zmodyfikowana metoda pomiaru przej$ciowego
fotopradu skro$nego". W ramach tego projektu dokonalem rozbudowy urzadzenia, wytworzonego
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wczesniej przeze mnie w ramach realizacji pracy doktorskiej, o stanowisko do pomiardéw czasu przelotu
nosnikow tadunku (z j. ang. Time of Flight — TOF), a takze dokonalem przy jego pomocy pomiaréw czasu
przelotu no$nikéw tadunku w potprzewodnikach organicznych.

2.3. Udzial w sieciach badawczych
W latach od 2004 do 2010 uczestniczylem, jako wykonawca w 3 europejskich sieciach badawczych oraz
w jednym programie europejskim, ktorych liste przedstawiam w Zataczniku 5a.

24, Staze w zagranicznych oSrodkach naukowych i akademickich

Od 2001 roku odbytem krotkoterminowe naukowe staze zagraniczne:

2002, 2003 2 staze w Max-Planck-Institut fiir Polymerforschung, Moguncja, Niemcy.
W tym os$rodku wykonywatem cienkie warstwy organicznych polprzewodnikow
przeznaczonych do pomiarow kwantowej wydajnosci fotogeneracji metoda kserograficzna.
Inng tematyka byla praca nad koncepcja i rozwigzaniami konstrukcyjnymi automatu
komoérkowego DLL.

2003, 2004 3 staze w Ustav Makromolekularni Chemie AV CR, Praga, Republika Czeska.
Podczas pobytu na tych stazach prowadzitem pomiary impulsowych fotopradow
przejéciowych w celu wyznaczania czasu przelotu no$nikow tadunku. Wyniki tych badan
postuzyly mi do analizy mechanizméw transportu no$nikéw tadunku. Dokonalem rowniez
modernizacji, istniejagcego w tamtejszym laboratorium, stanowiska badawczego do
pomiarow czasu przelotu nosnikow tadunku TOF (Zatacznik 6a).

2008 2 staze w Universite Claude Bernard Lyon 1, Francja.
W trakcie tych stazy dokonatem pomiaréw pojemnosci ztacz potprzewodnikowych metoda
spektroskopii impedancyjnej.

2011 1 staz w Ecole Polytechnique, Paryz, Francja.
W tym o$rodku wykonatem badania wlasciwosci elektrycznych potprzewodnikow
organicznych przy wymuszeniach stato- i zmiennopradowych. Bralem tez udziat

W modelowaniu uktadu metal-ztacze-potprzewodnik organiczny za pomoca elektrycznych
obwodow zastepczych.

2.5. Dorobek naukowy

1) Jestem autorem lub wspdtautorem 30 publikacji, a w tym 27 opublikowanych w czasopismach
naukowych znajdujacych si¢ w bazie Journal Citation Reports (JCR). Liczba ta obejmuje
25 artykutdéw, ktore ukazaty si¢ po uzyskaniu stopnia doktora (Zatacznik 5b).

2) Bylem recenzentem kilkunastu prac w czasopismach Journal of the American Chemical Society
i Synthetic Metals (w Zalgczniku 6b znajduje si¢ kopia listy recenzji jakich dokonatem dla
czasopisma Synthetic Metals).

3) Jestem autorem i wspotautorem ponad 100 referatow i komunikatow przedstawionych na
konferencjach oraz warsztatach krajowych i zagranicznych. Bralem udziat w 12 konferencjach
i warsztatach organizowanych za granica oraz w 15 organizowanych w Polsce, podczas ktorych
wyglositem 11 referatow i zaprezentowatem 27 plakatow. Bylem takze cztonkiem 5 komitetow
organizujgcych konferencje tematyczne (Zalgcznik 5¢).

4) Wedlug bazy Web of Science (WoS) opublikowany indeks Hirscha dla mojej osoby wynosi 8,
a sumaryczna liczba cytowan jest réwna 200 (bez autocytowan 166). Catkowity impact factor,
po dodaniu odpowiednich wspotczynnikow wyznaczonych zgodnie z rokiem opublikowania wedlug
listy Journal Citation Reports, czasopism w ktorych ukazaty sie moje prace naukowe po uzyskaniu
stopnia doktora wynosi 50,9.

2.6. Wynalazki

W roku 2007 Urzad Patentowy RP udzielit mi patentu na ,,Urzadzenie do pomiaru wydajnosci
fotogeneracji oraz wielkos$ci fadunku powierzchniowego i przestrzennego”, ktérego bytem pomystodawca
i wykonawcg (J. Jung, A. Szkodzinski, 1. Gtowacki, J. Ulanski; patent PL-198087 ogloszony w dniu
30.05.2008r — Zatacznik 6c).



2.7. Monografie naukowe w ksigzkach anglojezycznych

1) W roku 2008, w ramach sieci doskonatosci “Nanostructured and Functional Polymer- Based
Materials and Nanocomposites Network of Excellenc (NANOFUN-POLY)”, wydana zostata tzw.
,.Biata Ksiega” — ,,White Book: Polymer Nanoscience and Technology, a European Perspective” [1],
w ktorej jestem wspotautorem rozdzialu pt. ,,Plastic Electronics: Nanomaterials for Optoelectronic
Applications” (w Zalaczniku 6d znajduja si¢ spis tresci oraz pierwsza strona rozdziatu).

2) W roku 2012 w wydawnictwie Elsevier BV wydana zostatla praca zbiorowa, w ktorej jestem
wspotautorem rozdziatu pt. ,,Conductivity Measurements” [2] (w Zataczniku 6e umiescitem spis
tresci tego rozdziatu).

2.8. Udzial w zespolach eksperckich

W latach 2011-2012 bytem czlonkiem zespotu o nazwie European Observatory on Organic Electronics
(EOOE), ktory skladat si¢ z 45 ekspertow pochodzacych z roznych krajow Unii Europejskiej. Organizacja
ta powstala podczas realizacji zadan ecuropejskiej sieci badawczej PolyNet, a jej dzialalnos¢
kontynuowana byta w ramach nastepne;j sieci FlexNet. W pracach obu tych sieciach bratem czynny udziat.
Celem EOOE bylo opracowanie poétrocznego raportu zawierajagcego podsumowania i komentarze
dotyczace wybranych, najnowszych zagadnien z zakresu elastycznej, wielkopowierzchniowej elektroniki
organicznej (w j. ang. Flexible Large Area Electronics — FOLAE). W trakcie obrad, na drodze glosowan
wybierano najciekawsze raporty z obrad EOOE i publikowano je w poétrocznych periodykach.
W Zataczniku 6f przedstawiam liste ekspertow, kopie okladek zeszytow nr 6 i nr 7 oraz nalezacych do
nich stron, na ktorych widoczne sa moje komentarze do wybranych zagadnien z dziedziny FOLAE.

2.9. Opieka naukowa nad studentami i doktorantami
1) Prace dyplomowe
Od 2010 do 2015 roku bytem opiekunem naukowym 3 studentéw Wydziatu Chemicznego, ktorzy
pod moim kierunkiem uzyskali stopien inzyniera,
2) Prace magisterskie
- w roku 2013 bylem opiekunem naukowym studentki, ktora w ramach Diamentowego Grantu
zatytulowanego ,,Wyznaczenie korelacji pomiedzy parametrami elektrycznymi organicznych
ogniw fotowoltaicznych a kwantowa wydajnos$cia fotogeneracji i transportem nosnikéw tadunku”
obronita prace magisterska,
- wroku 2015 bylem opiekunem naukowym studenta, ktory obronit prace magisterskg zatytutowang
,»Organiczne tranzystory z efektem polowym w uktadzie wspolnego zrodta”,
- obecnie jestem opiekunem naukowym dwoch studentow II stopnia studiéw magisterskich na
Wyadziale Chemicznym.
3) Doktoraty (Zatagcznik 6Q)
- w latach 2002-2011 bytem pomocniczym opiekunem naukowym 3 prac doktorskich, ktore
zrealizowano w Katedrze Fizyki molekularnej,
- po zmianie przepisow, w roku 2012 i 2014 obronione zostaly jeszcze dwie prace doktorskie,
ktorych bytlem promotorem pomocniczym,
- obecnie jestem promotorem pomocniczym 2 prac doktorskich, w tym jednej realizowanej
w ramach Diamentowego Grantu.

2.10. Osiagniecia dydaktyczne w zakresie popularyzacji nauki

1) W latach 2004-2007, podczas ,Festiwali Nauki” organizowanych przez Politechnike¢ ¥.6dzka
wyglaszatem wyktady popularno-naukowe.

2) Od chwili uzyskania stopnia doktora opracowatem i wykonalem okoto 7 nowych ¢wiczen
laboratoryjnych na potrzeby pracowni studenckich z fizyki, fizyki ciata statego i optoelektroniki.

3) Bralem czynny udzial w organizowaniu wyktadow i laboratoriow z nowych przedmiotéw, ktore
zostaly przydzielone Katedrze Fizyki Molekularnej po reformie systemu studiow.

4) W roku 2008 zostalem kierownikiem przedmiotu ,,Elektrotechnika z elementami elektroniki” na
Wydziale Chemicznym Politechniki ¥.6dzkiej. Opracowatem cykl wyktadéw oraz zorganizowalem
od podstaw laboratorium do tego przedmiotu.



5) Przygotowalem réwniez wyklady do przedmiotu ,,Automatyka i pomiary wielko$ci fizycznych”.
Opracowalem i wykonatem tez wszystkie stanowiska laboratoryjne do tego przedmiotu.
6) Opracowatem i wykonatem nowe ¢wiczenia laboratoryjne dla przedmiotu ,,Podstawy fotochemii
i foto-fizyki”.
7) Prowadzilem i prowadzg nastepujace zajecia dydaktyczne dla studentow Wydziatu Chemicznego:
- wyktady i ¢wiczenia laboratoryjne z przedmiotu ,,Elektrotechnika z elementami elektroniki”,
- wyklady 1 ¢wiczenia laboratoryjne z przedmiotu ,Automatyka i pomiary wielkosci
fizykochemicznych”,
- ¢wiczenia rachunkowe i laboratoryjne z przedmiotu ,,Fizyka”,
- laboratorium z przedmiotu ,,Podstawy fotochemii i fotofizyki”,
- laboratorium z przedmiotu ,, Wlasciwosci fizykochemiczne nanomateriatow”

2.11. Nagrody

Po uzyskaniu stopnia doktora zostalem wyrdzniony Nagrodami J.M. Rektora Politechniki £.6dzkiej za:
1) osiagnigcia w badaniach nad nowymi funkcjonalnymi materiatami polimerowymi — 2001,

2) osiagnigcia w badaniach nad nowymi materiatami wielkoczasteczkowymi — 2004,

3) osiaggnigcia naukowe — 20009.

W roku 2014 otrzymatem odznake (nr. 1406) ,,Zastuzony dla Politechniki .6dzkie;j”.

2.12. Inne osiagniecia

Wraz z pracami, prowadzonymi przeze mnie nad zagadnieniami zwigzanymi z elektronika organiczna
oraz pracg dydaktyczna, bior¢ takze czynny udzial w planowaniu i organizowaniu od podstaw
Laboratorium Elektroniki Organicznej oraz Laboratorium Symulacji Komputerowych wyposazonego
w zaprojektowany przeze mnie Analizator Rzeczywistych Uktadow Ztozonych (ARUZ). Jednostki te,
mieszczace si¢ w Lodzkim Technoparku, zostang oddane do uzytku w koncu 2015 roku.

3. Opis badan naukowych
Prace i badania, ktorymi si¢ zajmowatem po uzyskaniu stopnia doktora dotyczyly problemow naukowo-
technicznych z dziedziny elektroniki. Zwigzane one byty z zaprojektowaniem i wykonaniem dedykowanej
maszyny przeznaczonej do wspomagania badan zjawisk zachodzacych w obiektach molekularnych.
Motywacja do rozpoczecia prac nad budowg tego urzadzenia byly wyniki badan jakie przeprowadzitem
nad organicznymi: poélprzewodnikami, ogniwami fotowoltaicznymi OPV oraz cienkowarstwowymi
tranzystorami z efektem polowym OTFT.

Opis moich dzialan rozpoczatem od wstepu i sformutowania celu naukowego pracy. Nastepnie,
W pierwszej czesci rozprawy, na podstawie wybranych wynikow badan, opisalem zjawiska jakie zachodzg
organicznych potprzewodnikach, ogniwach OPV oraz tranzystorach OTFT. Do tego celu postuzytem sig¢
informacjami zawartymi w 7 publikacjach, ktorych bylem autorem lub wspoétautorem. W podsumowaniu
wskazalem na potrzebg symulacji opisanych zjawisk za pomocg maszyny dedykowanej. W drugiej czesci
rozprawy, przedstawitem etapy projektowania i konstruowania takiej maszyny oraz najwazniejsze wyniki
prac jakie uzyskatem podczas jej realizacji. Opisu zatozen konstrukcyjnych oraz funkcjonalnosci
urzadzenia dokonalem wykorzystujac informacje zawarte w opisach 4 zgloszen patentowych i jednej
publikacji, ktorych bylem autorem i wspotautorem. Siggnatem takze do wynikéw prac, ktdre nie byly
przeze mnie publikowane, ale stanowity moj znaczacy wktad przy projektowaniu maszyny (Zatacznik 6h).
W ostatniej czgéci opisatem moja propozycje¢ praktycznego zastosowania zaprojektowanej maszyny do
symulacji proceséw jakie zachodzg podczas tworzenia si¢ warstwy polprzewodnika organicznego
nanoszonego na podioze metodg druku atramentowego.

Lista wybranych 7 publikacji (Zatgcznik 3) i 4 zgloszen patentowych jest nastgpujaca:
(IF - Impact Factor wedtug Journal Citation Reports (JCR), WA — mdj wkiad w autorstwo)

Publikacje
H1 — ,,Influence of molecular order on charge carrier photogeneration in perylene derivative layer”

A. Rybak, W. Pisula, J. Jung and J. Ulanski, Thin Solid Films 516(12) (2008) 4201-4207;
(IF - 1,88; WA —55%)

H2 -, Influence of bimolecular recombination on xerographic discharge process”
J. Jung, J. Appl Phys., 100, (2006) 103525; (IF — 2,31; WA — 100%)
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H3 - ,,Influence of bimolecular recombination on the photogeneration yield values determined by
xerographic method”

J. Jung, Synthetic Metals, 162(13-14) (2012) 1073-1078; (IF — 1,83; WA — 100%)

H4 - | Photogeneration and photovoltaic effect in blends of derivatives of hexabenzocoronene and
perylene”

J. Jung, A. Rybak, A. Slazak, S. Biatecki, P. Miskiewicz, 1. Gtowacki, J. Ulanski, S. Rosselli,
A. Yasuda, G. Nelles, Z. Tomovié¢, M.D. Watson, K. Miillen, Synth. Met., 155, (2005) 150-
156; (IF —1,32; WA — 30%)

H5 - ,,Charge carrier transport in layers of discotic liquid crystals as studied by transient
photocurrents”

A. Rybak, J. Pfleger, J. Jung, M. Pavlik, I. Glowacki, J. Ulanski, Z. Tomovic, K. Miillen,
Y. Geerts, Synth. Met., 156 (2006) 302—-309; (IF — 1,68; WA — 50%)

H6 - ,,One-step Method of Producing Uniaxially Oriented Layers of Organic Discotic Molecules for

Field-Effect Transistors”

P. Miskiewicz, A. Rybak, J. Jung, I. Glowacki, W. Maniukiewicz, A. Tracz, J. Pfleger,

J. Ulanski, and K.Miillen, Nonlinear Optics and Quantum Optics, 37(1-3) (2007) 207-218;
(WA — 25%)

H7 - ,,Anisotropy in structural and physical properties in tetrathiafulvalene derivatives-based zone-
cast layers as seen by Raman spectroscopy, UV-visible spectroscopy, and field effect
measurements”

S. Kotarba, J. Jung, A. Kowalska, T. Marszalek, M. Kozanecki, P. Miskiewicz, M. Mas-
Torrent, C. Rovira, J. Veciana, J. Puigmarti-Luis, and J. Ulanski, J. Appl. Phys. 108(1), (2010)
014504; (IF - 2,06; WA — 35%)

H8 - ,,0d algorytmu dynamicznej cieczy sieciowej do dedykowanego komputera réwnolegtego 1"

P. Polanowski, J. Jung, R. Kietbik, A. Napieralski, K. Lichy, Przeglgd Elektrotechniczny,
84(11) (2008) 69-73; (IF — 0,24; WA — 55%)

Zgloszenia patentowe (Zalgcznik 6i)

P1- ,Panel z uktadami elektronicznymi i zestaw paneli” — wynalazek zarejestrowany w Urzedzie
Patentowym RP 30.09.2013 pod numerem P.405479,

P2 - ,Maszyna réwnolegla z komoérkami operacyjnymi umieszczonym w wezlach sieci
powierzchniowo centrowanej” — wynalazek zarejestrowany w Urzedzie Patentowym RP
30.09.2013 pod numerem P.405480,

P3 - ,Maszyna réwnolegla ze zredukowang liczba potaczen pomigdzy uktadami logicznymi” —

wynalazek zarejestrowany w Urzgdzie Patentowym RP 10.04.2015 pod numerem P.411913,
P4 - System modutéw elektronicznych o redundantnej konfiguracji” — wynalazek zarejestrowany
w Urzedzie Patentowym RP 30.09.2013 pod numerem P.405482.

Streszczenia zgloszen patentowych P1, P2 i P4 zamieszczono w dniu 13.04.2015 w Biuletynie

Urzgdu Patentowego nr 8 (1077) Rok XLIII (Ztacznik 6j). Dokonano réwniez rozszerzenia tych

zgloszen na obszar Unii Europejskiej i w dniu 10.04.2015 wynalazki te zarejestrowane zostaty

w Urzedzie Patentowym UE pod numerami, odpowiednio: EP15163077.9, EP15163078.7,

EP15163079.5 i EP15163080.3.

Tworcami wynalazkow sg: Jarostaw Jung (WA — 70%), Piotr Polanowski, Rafat Kielbik,

Witold Zatorski, Andrzej Napieralski, Jacek Ulanski oraz Krzysztof Hatagan.

M¢j wkiad w autorstwo (WA) potwierdzony zostal przez wspotautorow publikacji 1 autorow
wynalazkow (Zatacznik 4).

W dalszej czgéci rozprawy, do opisu zjawisk, badan, modeli i wynikow analiz, ktorych bytem
pomystodawca i gtdéwnym wykonawcg opisz¢ uzywajac w pierwszej osoby (np. zrobitem), a wyniki prac,
ktore byly wykonane wspdlnie ze wspotautorami prac opisze uzywajac formy bezosobowej czasu
przesztego (np. zrobiono).

Ze wzgledu na poufny charakter prezentowanych wynikow prac w Czesci II, wigkszo$¢ opisow,
rysunkow, tabel i zdjg¢ umieszczonych zostanie w Aneksach (Zalacznik 3) (fragmenty tresci zgloszen
patentowych oraz zdjgcia i schematy maszyn mikroDLL, mDLL i analizatora ARUZ zostaty przekazane,
na drodze umowy licencyjnej przez Politechnike £.60dzka do 16dzkiego Technoparku).



3.1. Cel naukowy pracy

Celem pracy bylo zaprojektowanie i zbudowanie maszyny elektronicznej zdefiniowanej modelem
dynamicznej cieczy sieciowej, przeznaczonej do symulacji procesow fizykochemicznych jakie zachodza
w roztworach poOlprzewodnikéw organicznych oraz w innych wielosktadnikowych uktadach
molekularnych znajdujacych si¢ w stanie nierownowagi termodynamiczne;.

3.2. CZESC1

Obecnie przyrzady elektroniczne budowane z wykorzystaniem organicznych poiprzewodnikow coraz
czesciej znajduja zastosowania komercyjne [3]. Sg elastyczne i posiadajg niewielki ciezar co stanowi ich
gtéwng zalete w pordwnaniu do urzadzen wytwarzanych z wykorzystaniem zwigzkow nieorganicznych
(gtéownie krzemu). Inng cecha sprawiajacg, ze producenci zainteresowani sg wielkopowierzchniowsa
elektronika organiczng (w j. ang. Flexible Organic Large Area Electronics — FOLAE) jest nieduzy,
w stosunku do technologii krzemowej, koszt wytwarzania urzadzen. Urzadzenia FOLAE moga by¢
produkowane na wielkg skale technikami drukarskimi na rozwijanych foliach polimerowych (w j. ang.
roll-to-roll proces) [4, 5] lub za pomoca drukarek atramentowych (w j. ang. ink-jet-printing) [6]. Obecnie
najwickszy postep osiggnieto w technologii organicznych diod elektroluminescencyjnych typu OLED,
ktére stosowane sa w matrycach ekranow wyswietlaczy [7]. Natomiast parametry uzytkowe tranzystorow
OTFT oraz ogniw fotowoltaicznych OPV nie sg jeszcze na tyle dobre, aby mogly znalez¢é powszechne
zastosowanie. Nadal trwajg poszukiwania nowych polprzewodnikéw organicznych o dobrych
wlasciwosciach elektrycznych 1 wystarczajacej stabilno$ci dlugoczasowej. Prowadzone sg takze
intensywne prace nad technologiami wytwarzania cienkich warstw potprzewodnikow charakteryzujacych
si¢ odpowiednig morfologia zapewniajacag wysokie przewodnictwo oraz, w przypadku diod OPV,
posiadajacych rozbudowane objetosciowe ztacza p-n.

Pomigdzy polprzewodnikami nieorganicznymi, a organicznymi wystepuja zasadnicze réznice, ktore
powoduja ze stosowanie modeli teoretycznych oraz metod eksperymentalnych, opracowanych do badania
wlhasciwosci polprzewodnikéw nieorganicznych, dla wigkszosci podtprzewodnikow organicznych nie
zawsze jest przydatne. Potprzewodniki nieorganicznie, uzywane w elektronice, w stanie statym zachowuja
swoja uporzadkowang strukture. Wystepuja w nich silne oddzialywania pomigdzy atomami (jonowe, badz
kowalencyjne), co ufatwia transport nos$nikéw tadunku. Charakteryzuja si¢ budowag krystaliczna,
a transport dziur i elektronow zachodzi w pasmach energetycznych, w periodycznym potencjale
rozciggajgcym sie na obszar catego potprzewodnika [8]. Natomiast poiprzewodniki organiczne majg
amorficzng lub czgsciowo krystaliczng budowe, ktéra moze si¢ zmienia¢ z czasem. Dominujg tu sg stabe
oddziatywania migdzyczasteczkowe van der Waalsa [9], anosniki *tadunku poruszaja si¢
w nieperiodycznym potencjale. Roéznorodno$é potprzewodnikéw organicznych o ztozonej strukturze
czasteczkowej, a takze zalezno$¢ parametrow urzadzen od metod wytwarzania cienkich warstw
poOtprzewodnikowych, nie pozwalaja w tatwy sposob dokona¢ analizy mechanizmoéw generowania
no$nikéw tadunku i ich transportu w zewnetrznym polu elektrycznym. Kazda klasa tych zwiazkow
wymaga stosowania innych modeli teoretycznych. Dla pelnego poznania tych materiatow konieczne jest
stosowanie szeregu technik eksperymentalnych, ktére pozwolg prawidlowo analizowac i interpretowac
wyniki pomiarow.

W latach od 2001 do 2008 bratem udziat w pracach badawczych realizowanych w ramach grantow
europejskich “DISCEL” oraz "NAIMO”, a w latach od 2008 do 2012 w sieciach badawczych “NoE
PolyNet” oraz “FlexNet” (Zatacznik 3).

Jednym z wazniejszych zatozen badawczych w programie DISCEL bylo uzycie mieszanin
dyskotycznych cieklych krysztaldw wykazujacych przewodnictwo dziurowe, z organicznymi
potprzewodnikami o przewodnictwie elektronowym do budowy organicznych ogniw fotowoltaicznych
OPV. Podjeto wysitki w celu opracowania takiej technologii wytwarzania cienkich warstw
Z mieszaninami tych polprzewodnikow, ktéora umozliwitaby uzyskanie objetosciowych zlgcz p-n
0 rozbudowanej powierzchni. Dodatkowo, po uformowaniu warstwy, kazda z faz p i n powinna tworzy¢
sciezki perkolacyjne pomiedzy elektrodami anody i katody w celu zapewnienia dobrego transportu
no$nikow tadunku.

Projekt NAIMO dotyczyl wytwarzania cienkich warstw potprzewodnikéw organicznych na bazie
komercyjnie dostgpnych oraz nowych materiatow, a takze wytwarzania i badania ogniw OPV. Réwniez w
ramach tego projektu oraz zadan sieci badawczych PolyNet i FlexNet wytwarzano i badano wlasciwosci
organicznych tranzystoréw z efektem polowym OTFT.
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W tej czgsci rozprawy przedstawi¢ wyniki moich badan i analiz wykonanych podczas udziatu
W realizacji wybranych zadan wymienionych wyzej projektow.

3.21.  Wplyw zjawiska rekombinacji bimolekularnej na wielko$¢ wydajnosci kwantowej
fotogeneracji noSnikow ladunku wyznaczanej metoda kserograficzna

Jednym z  maloczgsteczkowych — polprzewodnikow  organicznych — wykazujacych  znaczne

fotoprzewodnictwo jest pochodna perylenowa (PTCDI) [H1]. Dla tego materiatu dokonano szeregu

pomiaréw fotoindukowanego zaniku potencjatu powierzchniowego, z wykorzystaniem  przyrzadu

pomiarowego skonstruowanego w ramach mojej pracy doktorskiej [11].

PTCDI wylewany z roztworu na podtoze tworzy cienkie cze§ciowo krystaliczne warstwy. Wykazuje
stosunkowo duza ruchliwos¢ elektronéw (od 10%do 10" cm?/Vs), a ruchliwo$é dziur jest znacznie
mniejsza [12]. Zaobserwowano, ze szybkosci zaniku fotoidukowanego potencjatu w istotny sposob zalezy
nie tylko od natezenia pola elektrycznego lub intensywnosci §wiatla, ale takze od kolejnosci wykonywania
pomiaréw [H1]. Taki efekt ,,pamieci” czesto wystepuje w potprzewodnikach organicznych i, jak mozna
odczyta¢ z doniesien literaturowych, wywotany jest zjawiskiem putapkowania, a nastgpnie powolngj
ucieczki no$nikow tadunku z putapek [13, 14].

W publikacjach H2 i H3 pokazalem, ze za zjawisko to moze by¢ odpowiedzialny inny mechanizm.
Opracowalem teoretyczny model procesu roztadowania kserograficznego, w ktérym spowolnienie
szybko$ci fotoindukowanych zanikéw potencjatu powierzchniowego byto wynikiem jednoczesnej
fotogeneracji i rekombinacji no$nikow tadunku. Model zaklada, ze nos$niki tadunku, po ich
wygenerowaniu $wiattem w cienkiej przypowierzchniowej warstwie, natychmiast ulegaja rekombinacji na
nieruchomych centrach pozostalych po wczesniejszych aktach fotogeneracji, co powoduje, Ze nie moga
wydostaé si¢ poza warstwe przypowierzchniowa. Wyprowadzilem réwnanie opisujace szybko$¢ zaniku
fotoindukowanego potencjatu powierzchniowego w obecno$ci jednoczesnej fotogeneracji i rekombinacji
no$nikéw tadunku [H2]. Po analitycznym rozwigzaniu tego rdownania, przyjmujac modelowy
fotoprzewodnik, w ktorym wydajnos¢ fotogeneracji ro$nie, a przekroj czynny na rekombinacje maleje w
miar¢ jak pole elektryczne ros$nie, uzyskalem wyniki jakosciowo podobne do obserwowanych
doswiadczalnie w pomiarach roztadowania kserograficznego w PTCDI [H1 1 H2].

Postugujac si¢ wyzej opisanym modelem dokonalem szczegdtowej analizy wplywu zjawiska
rekombinacji bimolekularnej na warto$¢ wydajnosci kwantowej no$nikéw tadunku wyznaczanej metoda
kserograficzng [H3]. Wykorzystujac model fotogeneracji Onsagera [15] oraz modele rekombinacji
Langevin [16] i Thomsona [17] wykazatem, Zze przy odpowiednio duzym przekroju czynnym na
rekombinacje¢, prowadzenie wielokrotnych, nastgpujacych po sobie pomiaréw, moze przyczyni¢ si¢ do
obnizenia wyznaczonej metoda kserograficzng wydajnosci kwantowej fotogeneracji nosnikow tadunku.

Opisany model roztadowania kserograficznego pokazal, ze rekombinacja moze wywierac istotny
wplyw na przeptyw pradow indukowanych §wiattem. Jednak model ten nie rozstrzyga, ktore ze zjawisk,
czy rekombinacja bimolekularna, czy putapkowanie nos$nikéw tadunku odpowiada za spowolnienie
przeplywu tych pradéw. Wykonujac badania fotoprzewodnictwa w materialach organicznych trudno jest
jednoznacznie okresli¢ ktory z tych efektow odgrywa decydujaca role.

3.2.2.  Wplyw uporzadkowania czasteczkowego na wydajnos¢ kwantowa fotogeneracji
w pochodnych perylenu

Jednym z czynnikdéw, ktore sa odpowiedzialne za fotoprzewodnictwo jest morfologia warstw
fotoprzewodnikow. W pracy H1 pokazano, ze uporzadkowanie czasteczek perylenu PTCDI w warstwie
polprzewodnika moze w sposob istotny wptyng¢ na kwantowa wydajnos¢ fotogeneracji no$nikow
fadunku. Na podtozach metalowych wytworzono probki potprzewodnikow, ktére rdéznity si¢ miedzy soba
uporzadkowaniem molekularnym. Byly to struktury: kolumnowe, w ktorych czasteczki byly utozone
prostopadle dtugimi osiami do podtoza (w j. ang. edge-on), kolumnowe z czasteczkami utozonymi
réwnolegle do podtoza (w j. ang. face on) oraz o zr6znicowanym uporzgdkowaniu czgsteczkowym. Dla
tak wytworzonych warstw PTCDI wykonano pomiary zanikdw potencjatu powierzchniowego metoda
kserograficzng. Okazato si¢, ze niezaleznie od tego czy probki zawieraly warstwy z czasteczkami
utozonymi edge-on czy face-on, szybkosci zaniku potencjatu powierzchniowego zalezata od kolejnosci
w jakiej wykonywane byly pomiary (co potwierdzilo przewidywania modelu przedstawionego powyzej
i opisanego w publikacji H2). W oparciu o wyniki tych pomiarow wyliczylem wydajnos¢ kwantowsg
fotogeneracji nosnikow ladunku. Dla pola elektrycznego o wysokiej wartosci (powyzej 6x10°\V/m)
utozenie czasteczek w warstwie nie miato wplywu na kwantowa wydajno$¢ fotogeneracji (wszystkie
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zaabsorbowane kwanty S$wiatta wywolywaly dysocjacje par dziura-elektron o czym $wiadczyta
wyznaczona warto$¢ pierwotnej wydajnosci fotogeneracji rowna 1). Jednak ulozenie czgsteczek
W warstwach badanego fotoprzewodnika miato znaczenie gdy fotogeneracja no$nikow tadunku zachodzita
w polu elektrycznym o natgzeniu mniejszym 6x10° V/m. W ramach modelu opartego na zjawisku
rekombinacji blizniacze] Onsagera [15] pokazatem, ze najwicksza odleglos¢ termalizacji nosnikow
tadunku wystgpita dla warstwy, w ktorej ulozenie czgsteczek byto typu face-on. Bylo to zgodne
z oczekiwaniami, poniewaz szansa, ze para dziura-elektron powstala w wyniku wzbudzenia optycznego
ulegnie dysocjacji, rosnie w miar¢ jak dziury i/lub elektrony oddalg si¢ od siebie na relatywnie duza
odlegtos¢ (w uktadzie face-on delokalizacja elektronéw byta najwigksza).

Z opisanych badan wynikato, ze dla matego pola elektrycznego, uporzadkowanie czasteczek
w cienkich warstwach polprzewodnikow organicznych moze mie¢ znaczacy wplyw na kwantowa
wydajno$¢ fotogeneracji no$nikéw tadunku. Powstaje zatem szereg pytan: w jakim stopniu musza byc
uporzadkowane czasteczki, aby uzyska¢ jak najlepszy efekt? czy istnieje taki stopien uporzadkowania,
powyzej ktorego wydajnos$¢ fotogeneracji nie bedzie juz si¢ polepszac? czy zbyt wielkie uporzadkowanie
czasteczek wplynie na elastyczno$¢ wytwarzanych urzadzen FOLAE — warstwy bedg kruche? Czgsciowo
odpowiedzi na te i inne pytania mozna juz udzieli¢, a pozostate zagadnienia rozstrzygna¢ bedzie mozna po
wykonaniu szeregu dodatkowych badan i analiz.

3.2.3.  Synergia pochodnych heksabenzakoronenu i perylenu w warstwach poélprzewodnikowych
wykazujacych fotoprzewodnictwo - efekt fotowoltaiczny

W pracy H4, opisano wyniki badan fotoprzewodnictwa w pochodnej heksabenzokoronenu (HBC-

PhC12) wykazujacej wlasciwosci ciektokrystaliczne. Po wytworzeniu warstw, i po dokonaniu pomiar6w

fotoindukowanych zanikow potencjatu powierzchniowego okazalo si¢, ze niezaleznie od polaryzacji

polem elektrycznym, w materiale tym nie wystepuje fotogeneracja nosnikow tadunku.

Podobne pomiary wykonatem dla warstw PTCDI, w ktorych przy polaryzacji ujemnym polem
elektrycznym wystapito fotoprzewodnictwo, a dla polaryzacji dodatnim polem elektrycznym
fotoprzewodnictwa nie zaobserwowalem, co wynika z istotnej réznicy ruchliwosci no$nikéw tadunku
przeciwnych znakéw (w PTCDI znacznie bardziej ruchliwe sg elektrony [12]).

Synergi¢ pochodnych heksabenzakoronenu i perylenu zaobserwowatem gdy dokonano pomiaréw
fotoindukowanych zanikéw potencjatu powierzchniowego w warstwach uzyskanych poprzez wylanie
mieszanin HBC-PhC12+PTCDI z roztworu na podtoze. Okazato si¢, ze w warstwach tych wystapito
fotoprzewodnictwo, ktore bylo takie samo zaréwno dla dodatnio jak i ujemnie spolaryzowanych probek.
Efekt ten wytlumaczytem w nastepujacy sposob: swiatlo jest absorbowane przez czasteczki PTCDI,
anastgpnie powstaja ekscytony, ktore migruja do obszaru ztacza PTCDI/HBC-PhC12 gdzie ulegaja
dysocjacji na swobodne no$niki tadunku (dziury i elektrony). Nastepnie dziury transportowane sg, za
posrednictwem S$ciezek przewodzgcych utworzonych przez czasteczki HBC-PhC12 w Kierunku
przeciwnym do wektora natgzenia pola elektrycznego, a elektrony zmierzaja w Kierunku zgodnym
z polem elektrycznym wzdtuz $ciezek przewodzacych utworzonych przez czasteczki PTCDI.

Uktad HBC-PhC12+PTCDI rozproszony w polisilanowej matrycy polimerowej (PSiK(10:5)) zostat
wykorzystany do budowy organicznych ogniw fotowoltaicznych [H4]. Matryce PSiK(10:5)
(charakteryzujaca si¢ przewodnictwem dziurowym) zastosowatlem bazujac na moich wcze$niejszych
badaniach [19, 20], z ktérych wynikato, ze zastosowanie PSiK(10:5) sprzyja fotoprzewodnictwu. Cienkie
warstwy wytworzone zostaly w ten sposob, aby drobne krystality PTCDI tworzyly ciagly siec
przewodzacg prad elektryczny [21]. Uzyskano ogniwa OPV, z ktérych najlepsze parametry odnotowano
dla mieszaniny HBC-PhC12: PTCDI z 1% wag. PSIK(10:5). Bardzo waznym czynnikiem byt brak tlenu
w atmosferze otoczenia. Urzadzenia wytwarzane i badane w atmosferze azotu wewnatrz komor
rekawicowych (w j. ang. Glove-Box) miaty znacznie lepsze parametry.

Zaobserwowana 1 opisana wyzej synergia potprzewodnikow typu p i1 typu n jest zjawiskiem
pozadanym w procesie wytwarzania ogniw OPV. Wzajemne przenoszenie wzbudzen ekscytonowych
pomiedzy czasteczkami potprzewodnikow o odmiennym typie przewodnictwa stanowi podstawowy
mechanizm odpowiedzialny z efekt fotowoltaiczny. Jednak dla podniesienia efektywnosci pracy ogniwa
nalezy zapewnié jeszcze szereg innych warunkéw takich jak: 1) wykonanie takich warstw z mieszanin
polprzewodnikow typu n i p, w objetosci ktorych wystapi sie¢ przestrzenna o rozbudowanej powierzchni
ztacza p-n (W j. ang. interpenetrating network), 2) wzajemny dobor potprzewodnikow i elektrod po to, aby
zapewnione byto dopasowanie poziomow energetycznych HOMO (w j. ang. Highest Occupied Molecular
Orbital) i LUMO (w j. ang. Lowest Unoccupied Molecular Orbital) potprzewodnikéw do pracy wyjscia
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elektronu z elektrod, 3) uzupelnienie struktury ogniwa o dwie dodatkowe warstwy materialow
zapewniajacych dobre wstrzykiwanie no$nikow tadunku z poéiprzewodnika do elektrody, 4) Dobor
pOtprzewodnikéw o takich poziomach LUMO, aby zminimalizowaé wptyw atmosfery otoczenia i wilgoci
[22, 23].

3.24.  Transport no$nikéw ladunku w warstwach dyskotycznych cieklych krysztalow

i pochodnych perylenu.
W pracy H5 opisano wyniki badan transportu no$nikow tadunku w cienkich warstwach dyskotycznych
ciektych krysztalow (oznaczonych w pracy skroconymi nazwami HBC-PhC12, HBC-C12 i HHTT) oraz
w warstwach perylenu PTCDI.

Wytworzono cienkie warstwy polprzewodnikow charakteryzujace sie¢ r6zna morfologia powierzchni,
dla ktorych wykonano badania transportu nosnikéw tadunku metoda pomiaréw czasu przelotu nosnikow
przez probke potprzewodnika (W j. ang. time-of-flight - TOF). W temperaturze pokojowej, gdy wszystkie
badane poéiprzewodniki znajdowaty si¢ w fazie krystalicznej, a takze gdy zwigzek HBC-C12 byl w fazie
ciektokrystalicznej zaobserwowano transport majacy charakter dyspersyjny, za ktory odpowiedzialne jest
putapkowanie nosnikow tadunku na granicach miedzyfazowych ziaren. Podobny, dyspersyjny, transport
no$nikoéw tadunku wykazywato takze PTCDI.

Dalsze badania pokazaty, ze transport no$nikéw tadunku w HHTT zalezy od ,.historii” probki.
Warstwy HHTT wytworzone w temperaturze pokojowej i badane w zakresie temperatur od pokojowej do
temperatury izotropizacji wykazywaty stabe przewodnictwo charakteryzujace si¢ transportem
dyspersyjnym. Gdy ogrzano probke powyzej temperatury izotropizacji iwykonano pomiary TOF,
a nastgpnie ponownie ja schtodzono i znéw wykonano pomiary czasu przelotu no$nikoéw tadunku, to
w obu fazach izotropowej i cieklokrystalicznej pojawit si¢ transport niedyspersyjny. Zjawisko poprawy
transportu no$nikow ladunku w fazie cieklokrystalicznej wyjasniono homeotropowa orientacja
krystalicznych ,,kolumn” HHTT, ktore zapewnity formowanie si¢ ciaglych Sciezek taczacych przeciwlegte
elektrody probki. Na podstawie zmierzonych czasow przelotu no$nikéw tadunku przez probke
wyznaczono ruchliwos¢ dziur w HHTT, ktora wynosita 4x10™ cm?Vs dla cieklej fazy izotropowej oraz
7x10* cm?Vs dla fazy ciektokrystaliczne;.

Podczas badan odpowiedzi pradowej na impuls §wiatla laserowego w potprzewodnikach HBC-PhC12
i PTCDI zaobserwowatem, ze gdy po wykonaniu serii pomiarow elektrody zostaly zwarte nastgpowat
przeptyw pradu. Zauwazylem rowniez, ze po spolaryzowaniu probek napigciem przeciwnym, do tego
ktory powoduje przeptyw ruchliwych no$nikow tadunku (dziur w HBC-PhC12 i elektronéw w PTCDI)
i wykonaniu wielokrotnych o$wietlen impulsem lasera, nastepuje zmniejszanie warto$ci fotopradu.
Zjawisko to wytlumaczytem gromadzeniem si¢ dodatnio (dla PCTDI) lub ujemnie (dla HBC-PhC12)
naladowanych centrow rekombinacji w o$wietlanej warstwie. W wyniku pochtaniania przez centra
rekombinacji wygenerowanych $wiattem no$nikow tadunku nastgpowalo ,rozmycie” ich warstwy, co
skutkowato powolnym zanikiem fotopradu w czasie. Podobny efekt ,,pamigci” w PTCDI zaobserwowany
zostal juz wezesniej podczas analizy kwantowej wydajnosci fotogeneracji no$nikéw tadunku (patrz rozdz.
3.2.113.2.2).

Badania transportu no$nikow tadunku w HBC-PhC12, PTCDI, HBC-C12 i HHTT potwierdzity, ze
W materiatach organicznych przewodnictwo moze mie¢ dyspersyjny lub niedyspersyjny charakter i jest
zalezne od rodzaju uzytego poOlprzewodnika, jego morfologii, temperatury oraz natgzenia pola
elektrycznego. Zjawisko to ma podtoze w przeskokowym mechanizmie transportu nosnikéw tadunku,
ktory jest charakterystyczny dla wigkszo$ci materiatow organicznych [24].

3.2.5.  Efekt polowy w tranzystorach z warstwami pélprzewodnikéw organicznych.

Do budowy tranzystorow OTFT [25] czgsto wykorzystywane sa maloczasteczkowe poiprzewodniki
charakteryzujace si¢ ptaska budowa czasteczek. Podczas wytwarzania cienkich warstw czasteczki te maja
tendencje do ustawiania sie rownolegle, ptaszczyznami do siebie i budowania struktur kolumnowych
(np. typu edge-on). Nastgpuje naktadanie si¢ orbitali & co powoduje silng delokalizacje elektronéw wzdtuz
tych kolumn [26, 27]. Zaleznie od stopnia uporzadkowania czasteczek w kolumnie ruchliwo$¢ no$nikow
zmienia si¢ o rzedy wielkosci (poczawszy od wartosci 10°® cm?/Vs charakterystycznych dla organicznych
uktadéw o budowie amorficznej do wartosci 1 cm?/Vs zblizonej do amorficznego krzemu [25]). Do takich
czasteczek naleza pochodne perylenu PTCDI, heksabenzokoronenu HBC C12 oraz pochodne
tetradifulwalenu (TTF), dla ktorych, w pracach H6 i H7 przedstawiono badania stopnia uporzadkowania



czasteczek w warstwach nanoszonych na podtoza technika wylewania strefowego (W j. ang. zone-casting)
i wplywu tego uporzadkowania na wlasciwosci elektryczne wytworzonych tranzystorow OTFT.

Technik¢ wylewania strefowego, stosowang do wytwarzania warstw, opracowano w latach
osiemdziesiatych ubiegtego wieku w Instytucie Polimerow na Politechnice tddzkiej w zespole
prof. dr Mariana Kryszewskiego [28]. W tej metodzie istotnymi parametrami, wplywajacymi na tworzenie
cigglych, zorientowanych warstw sg: st¢zenie roztworu, rodzaj rozpuszczalnika, temperatury podtoza
i roztworu, predkosci przesuwu podtoza idozowania roztworu, rodzaj podtoza, rozmiar menisku,
atmosfera w jakiej odbywa si¢ wylewanie [29, 30, H6, H7].

Stopien uporzadkowania czgsteczek w warstwach kontrolowano przy zastosowaniu szeregu metod
spektroskopowych takich jak: polaryzacyjna mikroskopia optyczna, polaryzacyjna spektroskopia
absorpcyjna, mikroskopia sit atomowych, skaningowa mikroskopia elektronowa, rozpraszanie promieni
Rontgena oraz, dla pochodnych TTF, technika polaryzacyjnych widm Ramana skorelowanych
Z obliczeniami metoda teorii funkcjonatu gestosci (w j. ang. Density Functional Theory - DFT). Wyniki
pomiaréw spektroskopowych pokazaty, ze w wytworzonych warstwach, w skalach poczawszy od
czasteczkowej poprzez manometryczng potem mikronowa a konczac na milimetrowej, widoczna byla
wysoka anizotropia warstw.

Otrzymane warstwy potprzewodnikow uzyto do budowy tranzystoréw OTFT. Pomiary elektrycznych
charakterystyk pradowo-napigciowych tych tranzystorow wykazaty znaczna anizotropi¢ ruchliwo$ci
nos$nikow tadunku oraz wspotczynnika wiacz/wytacz (w j. ang. ON/OFF ratio) skorelowang z kierunkiem
uporzadkowania czasteczek w warstwie. Zaobserwowano, ze jako$¢ tranzystorow wykonanych
z pochodnych TTF zalezy rowniez od dtugosci podstawnikow alkilowych [H7]. Efekt ten wyttumaczono
zjawiskiem tak zwanego wzmocnienia molekularnego (w j. ang. molecular fasteners [31]), wywotanego
stabymi oddzialywaniami van der Waalsa mi¢dzy tancuchami alkilowymi.

Sposréd badanych potprzewodnikéw pochodna perylenowa PTCDI wykazywata najwicksza
tendencje do krystalizacji. Wytworzone warstwy charakteryzowaly si¢ bardzo wysokim stopniem
uporzadkowania czasteczek [H6], a pomimo to nie wykazywaly przewodnictwa i w wytworzonych
tranzystorach nie mozna byto zaobserwowac efektu polowego. Ttumaczono to, znanym z literatury [32],
negatywnym wplywem czasteczek tlenu i wody znajdujacych si¢ w atmosferze, ktore utleniajac czasteczki
PTCDI efektywnie wychwytuja elektrony stanowigce ruchliwe no$niki tadunku. Jednak, znacznie
pOzniejsze badania, przeprowadzone w naszym laboratorium (a takze doniesienia literaturowe [33])
pokazaty, ze stosujac podloze szklane zamiast SiO,, mozna w powietrzu wytworzy¢ tranzystory OTFT
z warstwami PTCDI o dobrych wlasciwosciach elektrycznych. Wyjasnienie tego zjawiska wymaga
przeprowadzenia dodatkowych badan i analiz.

Wyniki badan wlasciwosci elektrycznych tranzystorow OTFT wytworzonych metodg wylewania
strefowego pokazaty jak wielkie znaczenie dla matoczasteczkowych organicznych potprzewodnikow ma
uporzadkowanie czasteczek w warstwie. Uzyskanie dobrego efektu najczeséciej wymaga czasochlonnego
doboru szeregu parametrow wytwarzania warstw, ktore r6znia si¢ w zalezno$ci od rodzaju stosowanych
pOtprzewodnikow, rozpuszczalnikdow i materiatow podtoza.

3.2.6. Podsumowanie CzeSci I

Opisane w Czeg$ci I wyniki badan i analiz dotyczacych: zjawisk zachodzacych w potprzewodnikach
organicznych podczas przeptywu pradu elektrycznego, wptywu rodzaju uzytego polprzewodnika oraz
sposobu wytwarzania cienkich warstw potprzewodnikow organicznych na funkcjonowanie urzadzen,
stanowia tylko niewielki wycinek cato$ci wszystkich tych zagadnien i problemow jakie towarzysza
elektronice organicznej FOLAE [25, 32, 24, 34].

W trakcie kilkunastu lat funkcjonowania laboratorium w Katedrze Fizyki Molekularnej, w ktorej od
poczatku jej istnienia bior¢ udzial w pracach badawczych, wytwarzano cienkie warstwy potprzewodnikow
organicznych oraz urzadzenia elektroniki organicznej. Do ich budowy uzywane byly r6ézne organiczne
materialy polprzewodnikowe. Urzadzenia wytwarzano i badano w powietrzu, a takze od kilku lat,
w atmosferze azotu bez dostepu tlenu i1 wilgoci z wykorzystaniem systemu szczelnych komor
rekawicowych typu Glove-Box. Stosowanie nowych materialow 1 technologii, a takze nabyte
doswiadczenie doprowadzity do opracowania technologii wytwarzania urzadzen o parametrach
elektrycznych porownywalnych z tymi, ktore uzyskiwane sa w innych, czotowych laboratoriach
europejskich. Szczegolnie dobre rezultaty osiagnieto w uzyskiwaniu cienkich warstw potprzewodnikow
organicznych z roztwordéw oraz wytwarzaniu tranzystorow OFET [30, 35, 36, 37, 38]. Prowadzono
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réwniez badania zjawisk przewodnictwa i fotoprzewodnictwa w materiatach organicznych [14, 39, 40, 41,
42].

W miare uplywu czasu, moje do$wiadczenie zdobyte podczas wykonywanych prac bylo coraz
wieksze. Poczynitem tez szereg obserwacji podczas wizyt w innych laboratoriach europejskich (Max-
Planck-Institut fiir Polymerforschung, Moguncja; Ustav Makromolekularni Chemie AV CR, Praga; Ecole
Polytechnique, Paryz; VTT Technical Research Centre of Finland, Oulu). Wszystko to pokazato mi ogrom
pracy jaka trzeba wykonaé, aby uzyska¢ dobrze dzialajace urzadzenia elektroniki organicznej, a co jest
Ztym zwigzane, jak wielka ilo§¢ Srodkow finansowych trzeba przeznacza¢ na opracowanie metod
wytwarzania poiprzewodnikow iurzadzen organicznych. Zrozumiatem tez, ze potrzebne jest podjecie
wysitkéw w celu zdobycia, wigkszej niz dotychczas, wiedzy opartej na badaniach teoretycznych. Nie jest
to jednak tatwe, poniewaz zr6znicowana budowa chemiczna czasteczek potprzewodnikéw, ich czesciowo
krystaliczna i/lub amorficzna struktura wewnetrzna (zwiazki matoczasteczkowe lub polimery) oraz
wrazliwo$¢ na czynniki atmosferyczne takie jak tlen i wilgo¢ powoduja, ze opracowanie modeli
matematycznych jest niezmiernie trudne [43]. Dodatkowo, wplyw na koncowe whasciwosci elektryczne
ma technologia wytwarzania cienkich warstw potprzewodnikowych, ktéra moze by¢ rézna w zaleznosci
od rodzaju uzytego materiatu. Najczgsciej uzywane metody wytwarzania warstw potprzewodnikow
organicznych to metody prozniowego nanoszenia warstw [44, 45] i tzw. metody mokre takie jak
np.: wylewanie z roztworu na nieruchome podtoze (w j. ang. drop casting) lub wirujace podtoze (w j. ang.
spin coating), nanoszenie warstw metoda sitodruku (w j. ang. screen printing), rozpylanie z aerozolu (w j.
ang. spray coating), drukowanie atramentowe ink-jet-printing [46]). Gdy budowane sg urzadzenia
elektroniki organicznej, duze znaczenie ma tez technologia wytwarzania warstw izolacyjnych oraz
elektrod wykonanych z przewodnikéw organicznych i nieorganicznych (w tym grafenowych), ktore
W potaczeniu z poétprzewodnikowym materialem organicznym tworzg zlacza o zlozonej strukturze
energetycznej [47, 48]. Wszystkie wymienione czynniki wptywaja znaczaco na wlasciwosci mechaniczne,
elektryczne oraz na stabilno$¢ dlugoczasowa wytwarzanych urzadzen i dlatego wytwarzanie oraz badanie
wlasciwosci urzadzen elektroniki organicznej wymaga wspolpracy zespoldw osob specjalizujacych sie¢ w
wielu dziedzinach takich jak chemia, technologia chemiczna, fizyka i elektronika.

W koncowych akapitach kazdego z rozdziatoéw od 3.2.1 do 3.2.5 wskazalem na te problemy, ktore
nalezaloby rozwigza¢ i zadatem takie pytania, na ktore nalezaloby udzieli¢ odpowiedzi, aby uzyskaé
informacje¢ o zjawiskach odpowiedzialnych za dziatanie urzadzen diod OPV i tranzystorow OTFT.
Poznanie zjawisk jakie zachodza podczas wytwarzania warstw oraz podczas przeptywu pradu
w organicznych urzadzeniach potprzewodnikowych wymaga przeprowadzania analiz z jednoczesnym
uwzglednieniem wszystkich czynnikow wptywajacych na ich jako$¢. Wydaje sig, ze zadaniu takiemu
podota¢ moga metody symulacyjne [49, 50, 51 ], ktére dzigki postgpowi w dziedzinie mikroelektroniki
i systemow komputerowych, umozliwiaja badanie zachowania uktadéw zawierajacych coraz wigksza
liczbe jednoczesnie oddziatujacych ze sobg obiektow molekularnych.

Do symulacji zjawisk zachodzacych w ztozonych uktadach molekularnych uzywane sa rozbudowane
systemy obliczeniowe takie jak klastry komputerowe lub superkomputery [50, 51]. Jednak mozliwosci
jakie dajg symulacje komputerowe podlegajg bardzo istotnym ograniczeniom [10]. Jednym z nich jest
niewielki, w stosunku do potrzeb, rozmiar przestrzeni symulacyjnej. Dla mniejszych systemow
ograniczenie to wynika ze skonczonych zasobow pamigci oraz ilo$ci jednoczesnie pracujacych jednostek
obliczeniowych, a dla superkomputerow umozliwiajacych badanie obiektéw zawierajacych duza liczbe
elementow ograniczenie jest zwigzane z mozliwoscig przeprowadzenia symulacji w ,,rozsagdnym czasie” -
to znaczy nie przekraczajacym czasu trwania od kilku do kilkunastu miesigcy ciaglej pracy systemu.
Zaleznie od stosowanej metody, ilo$¢ czasteczek wchodzacych w sktad analizowanego obiektu dla
symulacji prowadzonych metodg dynamiki molekularnej wynosi od kilku do kilku tysiecy atoméw [52],
a metodami Monte-carlo od kilkuset tysigcy czasteczek (przy 100% wypetieniu przestrzeni czasteczkami
badanej substancji) do kilku miliardow elementow (przy wypetnieniu przestrzeni czasteczkami badanej
substancji mniejszym niz 80%) [53]. W tym drugim przypadku liczba elementéw symulowanego obiektu
wydaje si¢ byC¢ juz wystarczajaca do przeprowadzenia badan wlasciwosci niewielkich obiektow
rzeczywistych, jednak ma tu miejsce drugie, bardzo istotne ograniczenie jakim jest bardzo wysoki koszt
obliczen. Najwigksze superkomputery mogace przeprowadzaé takie symulacje wymagaja uzycia od
kilkuset tysigcy do kilku milionéow mikroprocesorow. Pochlaniaja one olbrzymie ilo$ci energii
wydzielajac od kilkunastu do kilkudziesieciu megawatéw mocy [51]. Dodatkowo, pomimo, ze
superkomputer taki jest maszyna uniwersalna, w zastosowaniu do symulacji molekularnych jest maszyna
relatywnie mato wydajng. Szybko$¢ wykonywania kolejnych krokéw algorytmow symulacji jest
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ograniczona sposobem dziatania mikroprocesorow, ktéore pomimo, ze znajdujg si¢ w Srodowisku
umozliwiajacym ich jednoczesng (rownolegla) pracg, to z natury swojej konstrukcji wykonuja ja w sposob
sekwencyjny. Dodatkowo komunikacja pomiedzy tymi mikroprocesorami, réwniez przebiega w sposdb
charakterystyczny dla systemoéw komputerowych. Magistrale danych i adreséw, ktérych przepustowos¢ -
pomimo ze imponujaca, to jednak jest ograniczona mozliwosciami przyjmowania i wysylania danych
wspoOltpracujacych z nimi mikroprocesorow.

Innym narzgdziem umozliwiajagcym efektywne wykonywanie symulacji molekularnych sa maszyny
dedykowane, ktorych budowa wewnetrzna i wzajemne relacje pomigdzy poszczegdlnymi jej elementami
sg takie same (lub bardzo zblizone) do tych, ktore wystepuja w badanym obiekcie rzeczywistym.
Mechanizmy dzialania takiej maszyny zawieraja koncepcje automatow komorkowych oraz tablic
systolicznych [56]. Obecnie maszyny takie symulowane sa z wykorzystaniem komputeréw (np. popularna
»gra w zycie” [57]) lub specjalizowanych procesorow graficznych typu NVIDA [58]. Rozwigzania te
obarczone sa jednak wadami jakimi charakteryzuja si¢ systemy komputerowe (opisane w poprzednim
akapicie) i nie zapewniaja szybko$ci dziatania wystarczajacej dla analizy rzeczywistych ukladow
molekularnych. Budowane sg takze systemy elektroniczne z wykorzystaniem programowalnych uktadow
logicznych takich jak np. programowalne uktady logiczne (w j. ang. field-programmable gate array -
FPGA) [59], w ktorych operacje logiczne wykonywane moga by¢ jednoczesnie we wszystkich elementach
(praca rownolegta). W takich urzadzeniach szybko$¢ przetwarzania informacji jest wystarczajaco duza do
zastosowan symulacji dynamiki uktadow molekularnych, jednak liczba elementéw badanych uktadow
W istniejacych systemach jest niewystarczajaca [60].

W Czgsci Il rozprawy opisze zaprojektowang przeze mnie i budowang we wspotpracy z zespolem
inzynierow pracujacych w Katedrze Fizyki Molekularnej, Katedrze Mikroelektroniki i Systemow
Informatycznych na Politechnice L.6dzkiej oraz z kilkoma firmami elektronicznymi, maszyn¢ dedykowang
symulacjom molekularnym zawierajaca okoto 29 tysigcy ukladow FPGA, co umozliwi implementowanie
kilku milionéw elementéw jednoczesnie przetwarzajacych dane.

3.3. CZESC II

Po obronie pracy doktorskiej, jednoczesnie z moja dziatalnoscia naukowa w zakresie badan zjawisk
elektroniki organicznej, prowadzitem prace nad skonstruowaniem maszyny dedykowanej symulacjom
molekularnym. Poczawszy od roku 1999 rozpoczatem wspotprace z prof. Tadeuszem Pakutg [61]
(pracownikiem Instytutu Maksa Plancka Badan Polimeréw w Moguncji w Niemczech i Katedry Fizyki
Molekularnej na Wydziale Chemicznym Politechniki L.odzkiej (KFM)), ktory byt autorem oryginalnego
modelu dynamicznej cieczy sieciowej (w j. ang. dynamic lattice liquid - DLL) stuzacego do symulacji
wlasciwosci  ztozonych uktadow molekularnych i makromolekularnych [62]. Po konsultacjach
z prof. Tadeuszem Pakulg i zapoznaniu si¢ z ideg dziatania tego modelu zauwazylem, ze definiuje on
konstrukcj¢ maszyny rownolegtej (rodzaj automatu komorkowego). W dwuosobowym zespole, wspdlnie
z mgr. Piotrem Polanowskim (pracownikiem Katedry Fizyki Molekularnej), rozpoczeliémy prace nad
schematem blokowym uktadu, ktory bedzie realizowat funkcje logiczne pojedynczej komorki maszyny
DLL (KDLL) [63]. W nastgpnej kolejnosci zaprojektowatem moduly logiczne powstalego schematu
blokowego. Opracowatem takze system komunikacji i wymiany danych pomigdzy sasiadujacymi
komérkami oraz zaproponowalem sekwencje czasowe, w ktdérych moduly logiczne komérki wykonuja
kolejne kroki algorytmu. Po konsultacjach przeprowadzonych z pracownikami Katedry Mikroelektroniki
i Technik Informatycznych na Politechnice Lodzkiej okazato si¢, ze zaprojektowany uktad logiczny
z powodzeniem moze by¢ implementowany w uktadach FPGA.

Po przeanalizowaniu przypadku ruchéw atermicznych (gdy nie ma oddzialywan pomiedzy
czasteczkami symulowanego uktadu) okazato si¢, ze wystarczy sekwencja mniej niz 100 taktow zegara,
aby jednoczes$nie pracujgce identyczne komorki KDLL, w symulowanym ukladzie wykonaty jeden cykl
dyfuzyjny. Je$li maszyna zawieralaby wiele komorek skonfigurowanych w uktadach FPGA, to
przewidywania dotyczace jej wydajno$ci byly bardzo obiecujace. Proste rachunki pokazaty, ze jesli zegar
taktujacy poszczegodlne kroki czasowe tego algorytmu pracowalby z czgstoscia np. 10 MHz, to mozna
bedzie wykona¢ okoto 100 tys cykli dyfuzyjnych w ciggu jednej sekundy. Zatem jesli udatoby si¢
zbudowa¢ maszyn¢ DLL zawierajacg np. 1 min komoérek, to szybkos¢ wykonywania symulacji
molekularnych bylaby znacznie wigksza od tej jaka mogly zaoferowal najszybsze istniejace
superkomputery (okazato si¢, ze w zbudowanej maszynie, zaleznie od rodzaju symulacji, szybko$é
przetwarzania danych jest mniejsza i wynosi od 1 tys do 10 tys cykli dyfuzyjnych na sekundg). Mozliwe
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stalyby si¢ wtedy symulacje dynamiki uktadow molekularnych zawierajacych wystarczajacg liczbe
czasteczek do tego, aby z duzg doktadnoscia, mozna bylo odwzorowaé zjawiska zachodzace
W rzeczywistych uktadach (np. odtworzenie dynamiki formowania cienkiej warstwy czasteczek
pOtprzewodnika organicznego w trakcie wytwarzania jej jedna z metod roztworowych lub prézniowych,
albo zbadanie wplywu dyfuzji czasteczek wody w cienkich warstwach potprzewodnikéw organicznych na
transport no$nikoéw tadunku).

Po oszacowaniu wydajno$ci maszyny DLL i nabraniu przekonania, ze warto ja zbudowaé
rozpoczatem dalsze prace, ktore po 15 latach doprowadzity do skonstruowania urzadzenia o nazwie
Analizator Rzeczywistych Uktadow Ztozonych (ARUZ) przeznaczonej do analizy zjawisk zachodzacych
w gestych uktadach wielosktadnikowych (przede wszystkim molekularnych).

3.3.1.  Maszyna mikroDLL
Algorytm DLL [62, H8 i 63] pozwala na bezposrednie zdefiniowanie maszyny réwnolegtej.
Odwzorowanie zachowania uktadow rzeczywistych jest tym lepsze im wezly sieci przestrzennej, na ktorej
wykonywane sa symulacje, posiadajag wigcej wzajemnych potaczen. Do budowy maszyny mikroDLL
wybrano sie¢ powierzchniowo-centrowang (W j. ang. face-centered cubic - fcc) o liczbie koordynacyjnej
12 (Rys. A2.1 — Zalgcznik 3, Aneks 2).
Najwazniejsze zatozenia dotyczace konstrukcji i funkcjonowania maszyny DLL byty nastepujace:
1) maszyna sktada¢ si¢ bedzie z uktadow logicznych (komoérek KDLL) umieszczonych w weztach
sieci fcc - komorki bedg obiektami rzeczywistymi,
2) w kazdej z komorek umieszczony bedzie jeden element badanego obiektu (np. jedna czasteczka
zwigzku chemicznego) - elementy te beda obiektami wirtualnymi,
3) wszystkie komorki majg identyczng budowe wewngtrzng,
4)  wszystkie komorki wykonujg kolejne kroki algorytmu DLL jednocze$nie,
5) poszczegodlne kroki algorytmu DLL synchronizowane bgda przez zewngtrzny, nadrzedny uktad
sterujacy (USDLL),
6) wymiana informacji nastepuje tylko pomi¢dzy sasiadujacymi ze sobg komorkami KDLL oraz
pomigdzy komérkami KDLL i uktadem sterujacym USDLL.

3.3.1.1. Komorka KDLL

Pierwszym etapem budowy maszyny DLL byto zaprojektowanie schematu uktadu logicznego dla
pojedynczej komorki KDLL. Uktad ten zostat tak skonstruowany, aby byly spelnione wszystkie zalozenia
dotyczace konstrukeji i funkcjonowania maszyny DLL (Zatacznik 3, Aneks 1).

Komorka KDLL wyposazona zostata w uklady logiczne, ktorych cykl pracy byl niezalezny od
rodzaju elementu, ktory si¢ w niej znajduje. Czas trwania przetwarzania sygnatow przez komorke
w niewielkim stopniu zalezat od wzajemnych relacji pomigdzy najblizszymi sgsiadami. Diugo$¢ trwania
cyklu pracy komoérek KDLL zostata okreslona przez zewnetrzny uktad synchronizujacy USDLL, z ktorym
KDLL komunikowata si¢ za pomoca magistrali sygnatowej (Rys. A2.1D — Zatacznik 3, Aneks 2).

Funkcjonalnos¢ wszystkich blokéw uktadu logicznego KDLL oraz ich wzajemne relacje czasowe
opisane zostaly w pracy [63] (Zatacznik 6h). W pracy tej opisano réwniez przykltadowa sekwencje
czasowa wyzwalania poszczegolnych modutdow komorki potrzebna do wykonania jednego kroku
dyfuzyjnego dla cieczy ztozonej w przypadku atermicznym.

3.3.1.2. Komérki KDLL w wezlach sieci powierzchniowo centrowanej

Po oszacowaniu liczby bramek logicznych potrzebnych do zbudowania jednej komorki KDLL okazato
si¢, ze mozliwe bylo zaimplementowanie kilku takich komorek w strukturze krzemowe;j jednego uktadu
scalonego. W nastepnym etapie projektowania maszyny opracowatem takie rozmieszczenie uktadow
scalonych na ptytach PCB (w j. ang. Printed Circuit Board) i plyt w przestrzeni, aby ulozenie
znajdujacych si¢ w nich komorek i wzajemne ich potgczenia odpowiadaly weztom tréjwymiarowej sieci
powierzchniowo centrowanej (Rys. A3.1- Zalacznik 3, Aneks 3).

Wada tego rozwigzania byta konieczno$¢ uzycia 3 rodzajow ukladoéw scalonych o rdzniacej sie
topologii linii wejSciowo-wyjsciowych, poniewaz uzyta reprezentacja sieci fcc zawierala 3 rodzaje
ptaszczyzn. Kazda z nich przesunigta byla wzgledem sasiedniej o 1/2 wezla sieci trojkatnej
(przedstawienie plaszczyzn P1, P2 i P3 na Rys A3.1A — Zalacznik 3, Aneks 3 lub przedstawienie
pokazane na Rys A3.1C — Zatacznik 3, Aneks 3).
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3.3.1.3.  Cykliczne warunki brzegowe

Obszar przestrzenny dostepny dla czasteczek w maszynie jest ograniczony, a w wickszosci symulacji
molekularnych chcemy, aby granice uktadu znajdowaly si¢ w nieskonczonosci. Rozwigzaniem tego
problemu bylo zapewnienie cyklicznych warunkéw brzegowych, ktore pozwalaja czasteczkom
przemieszcza¢ si¢ w obszarze pseudonieskonczonym [64]. Takie periodyczne warunki brzegowe
w maszynie mikroDLL uzyskalem dzicki potaczeniu odpowiednich komérek KDLL znajdujacych si¢ na
bocznych $cianach trojwymiarowej sieci (Rys. A4.1 — Zatacznik 3, Aneks 4).

3.3.1.4. Realizacja elektroniczna
W celu weryfikacji zatozen konstrukcyjnych maszyny mikroDLL postanowiono wykonac¢ jej prototyp
Z wykorzystaniem programowalnych uktadow logicznych FPGA.

Zdajac sobie sprawe, ze dwoje pracownikow Wydziatu Chemicznego wiasnymi sitami nie podota
takiemu zadaniu, nawigzaliSmy wspotprace z pracownikami Katedry Mikroelektroniki i Technik
Informatycznych na Politechnice L.6dzkiej oraz z firmg FOREL, ktora zajmuje si¢ budowsg aparatury
pomiarowe]j z wykorzystaniem technologii FPGA. Wspdlnie napisaliSmy projekt grantu zatytulowanego
»Realizacja algorytmu dynamicznej cieczy sieciowej za pomoca dedykowanej, mikroprogramowalne;j
komorki liczacej” (MNIil, 3 TOSE 104 29) po otrzymaniu, ktérego rozpoczelisSmy budowe urzadzenia.

Maszyna mikroDLL zbudowana zostata z sze$ciu ptyt PCB zawierajacych dwuwymiarowa matryce
6x6 komoérek KDLL potaczonych ze soba przestrzennie tak, aby kazda z nich miata 12 sgsiadow
(cykliczne warunki brzegowe zrealizowano tak jak to przedstawiono na Rys. A4.1 - Zatacznik 3,
Aneks 4). Piyty posiadaty trzy uktady programowalne FPGA typu XC3S4000. W kazdym z tych uktadow
zaimplementowano 12 komoérek KDLL umieszczonych w wirtualnej, dwuwymiarowej matrycy 2x6.

Na jednej, centralnej plycie PCB umieszczono nadrzgdny uktad sterujacy USDLL
(Zdjecie 1B - publikacja HS8). Ptyta USDLL zawierata 2 uktady FPGA typu XC2S150E. Do jej zadan
nalezata:

—  komunikacja z komputerem PC konieczna do uruchamiania symulacji w maszynie mikroMDLL,

— dystrybucja sygnatow sterujacych, w tym sygnatu zegarowego (o czestotliwosci 25 MHz) do
ptyt KDLL,

— inicjalizacja symulacji zgodnie z danymi otrzymanymi z komputera PC oraz akwizycja wynikow
symulacji. Do tego celu wykorzystano bloki pamigci (Block RAM) uktadow XC2S150E
mogacych inicjalizowa¢ badz pobiera¢ dane z sieci 216 komorek.

Konfiguracja uktadow FPGA zostala wygenerowana w procesie automatycznej syntezy opisow
wykonanych w jezyku VHDL (w j. ang. Very High Speed Integrated Circuits Hardware Description
Language). Kazda komoérka KDLL posiadata wlasny, niezaleznie inicjalizowany, generator liczb
pseudolosowych o konfigurowalnej liczbie bitow rejestru LFSR (w j. ang. Local Feedback Shift Register).
Wszystkie operacje logiczne wykonywane byly w komdrkach w sposdb wspotbiezny.

3.3.1.5. Maszyna mikroDLL - podsumowanie
Przed wykonaniem urzadzenia mikroDLL istniato szereg niewiadomych, z ktérych czes¢ wyjasniono po
dokonaniu testow dziatania maszyny. Najwazniejsze pytania i odpowiedzi to:
— czy urzadzenie bedzie w stanie wykona¢ poszczegdlne kroki algorytmu DLL? — tak,
— czy szybko$¢ przetwarzania danych w maszynie bedzie wystarczajaco duza, aby czas wykonania
krokow dyfuzyjnych byt krotszy niz przy uzyciu komputera? — tak.
Testy poréwnawcze wykazaty, ze dla uktadu 216 komorek DLL jednordzeniowy komputer PC
pracujacy z czestoscig zegara 3,4 GHz wykonatl testowg symulacje w ciggu 101 s, a t¢ samg
symulacje mikroDLL taktowany zegarem 25 MHz wykonat w ciagu 65 s. Majac na uwadze
mozliwo$¢ stosowania komputerow wielordzeniowych lub superkomputerow, istotne korzysci
uzyskane zostang gdy zbudowana zostanie urzadzenie zawierajgce co najmniej setki tysigcy lub
kilka milionéw komorek.
— czy mozliwe bgdzie wyszukiwanie ruchéw kooperatywnych asynchronicznie wzgledem zegara
taktujacego w ukladzie sterujacym USDLL? — nie.
Okazalo sig, ze przy zastosowaniu uktadow FPGA pojawily si¢ zjawiska hazardu i wyscigu, ktore
narzucity zmian¢ metody wyszukiwania petli ruchow kooperatywnych w sposob synchroniczny
z uktadem USDLL. Spowodowalo to, ze czas trwania jednego kroku dyfuzyjnego algorytmu DLL
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zaczal zaleze¢ od ilosci elementéw nalezacych do petli ruchow kooperatywnych. Jednak,
spowolnienie to wplywalo tylko w niewielkim stopniu na szybko$¢ pracy maszyny, poniewaz
prawdopodobienstwo powstania petli kooperatywnych o dhugosci przekraczajacej 10 elementow
(dodatkowe 10 lub wigcej taktow zegara) jest mato prawdopodobne.

— czy bedzie mozna zbudowa¢ maszyng o takiej konstrukcji przestrzennej jak mikroDLL, ale
0 wigkszych rozmiarach i wigkszej ilosci komorek KDLL bez istotnego spowolnienia jej pracy? —
nie.

Zwigkszenie rozmiaréw prowadzi do znacznego wydluzenia polaczen odpowiedzialnych za
cykliczne warunki brzegowe, a co za tym idzie szybko$¢ przetwarzania danych ulegnie
Znacznemu zmniejszeniu,

— czy maszyna mikroDLL moze by¢ skalowalna (tzn. czy moze by¢é powigkszana poprzez
dotgczenie kolejnych ptyt z uktadami FPGA)? — nie.
Maszyna stanowi przestrzenng strukture zamknieta.

Whioski ptynace z wykonanych prac i badan maszyny mikroDLL byly nastepujace:

1) konieczne jest zaprojektowanie i zbudowanie wzorcowej maszyny skalowalnej z zamknigtymi
warunkami brzegowymi oraz testowanie jej dziatania,

2) uzyskanie znacznej korzys$ci z zastosowania maszyny MDLL wymaga budowy urzadzenia, ktore
bedzie zawierato co najmniej 1 milion komérek KDLL.

3.3.2.  MaszynamDLL

Maszyna o roboczej nazwie mDLL stanowita rozbudowana wersje urzadzenia, w ktorej uwzgledniono
pierwszy z wnioskow jaki wysnuto podczas badania maszyny mikroDLL —maszyna musiala by¢
skalowalna. Zaistniata konieczno$¢ opracowania takiego rozwiazania, w ktérym zapewnienie cyklicznych
warunkow brzegowych nie powodowatoby zmniejszenia szybko$¢ przetwarzania danych. Dgzono do tego,
aby mDLL bylo pierwowzorem docelowej maszyny zawierajacej ponad 1 min komoérek KDLL i dlatego
nalezalo uwzgledni¢ mozliwos¢ zaimplementowania od kilkudziesieciu do kilkuset komorek w jednym
uktadzie FPGA. Sledzac postep technologiczny w dziedzinie elektroniki mozna bylo przewidzieé, ze
W najblizszym czasie pojawig si¢ na rynku (w rozsadnej cenie) uktady FPGA o zasobach umozliwiajacych
»zmieszczenie” w nich tak duzej liczby komoérek KDLL. Przewidywania te sprawdzity si¢ i gdy przyszedt
czas na budowe¢ maszyny docelowej uktady takie staly si¢ powszechnie dostepne.

Na razie, jednak prace projektowe nad konstrukcja mDLL rozpoczalem od ponownej analizy
topologii sieci fcc i analizy sytemu wymiany danych pomiedzy komodrkami operacyjnymi (w dalszym
opisie bede si¢ postugiwal pojeciem komorki operacyjne zamiast KDLL, co jest to spowodowane
mozliwoscia przysztej aplikacji innych algorytméw niz DLL).

3.3.2.1. Komérki operacyjne w wezlach zredukowanej sieci kubicznej

Poczatkowo dokonatem oszacowania, w jakim stopniu zwigkszenie liczby komorek KDLL
zaimplementowanych w jednym uktadzie FPGA zwigkszy liczbe wyprowadzen z uktadu scalonego
(koncowek lutowniczych) oraz liczbe przewodoéw potrzebnych do potaczenia tych komorek z sgsiednimi
znajdujacymi sie na przylegltych plaszczyznach.

Z danych zamieszczonych w Tabeli TA7.2 (patrz Zatacznik 3, Aneks7) wynika, ze liczba
wyprowadzen oraz liczba przewodow sygnatowych przypadajacych na jeden uklad FPGA zawierajacy
kilkanascie komorek (np. 12) umozliwia wykonanie maszyny o topologii potaczen podobnej do
mikroDLL. Jesli jednak liczba zaimplementowanych komoérek osiggnie wartos¢ 100 lub wigcej, to wtedy
nie bedzie mozliwa budowa maszyny, w ktorej komorki beda ze sobg polaczone bezposrednio za pomocag
linii sygnatowych.

Rozwigzaniem bylo opracowanie systemu kodowania i gromadzenia danych w pakiety, po to aby
nastepnie szybkimi, szeregowymi tgczami przesyla¢ je do sasiednich uktadow FPGA. Konieczno$¢
przesytania danych takim sposobem sklonita mnie do ponownego rozpatrzenia topologii sieci fcc
| zaproponowania innego, niz w mikroDLL, sposobu rozmieszczenia uktadow FPGA w weztach sieci
(Zatacznik 3, Aneks 5).

3.3.2.2. Kierunki wymiany danych pomiedzy ukladami FPGA
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Opis sposobu w jaki wyznaczytem kierunki przestrzenne, w ktorych nastegpowac bedzie wymiana danych
pomiedzy uktadami FPGA stanowi tre$¢ zgloszenia patentowego P2 i dlatego w calosci umiescitem go
w Zataczniku 3 w Aneksie 6.

3.3.2.3. Zredukowane kanaly komunikacyjne pomiedzy ukladami FPGA

Z analizy opisanej w poprzednim podrozdziale (w Zataczniku 3 w Aneksie 6) wynikato, ze w celu
zapewnienia poprawnej wymiany danych pomiedzy komdrkami operacyjnymi, kazdy uktad FPGA musi
wysyla¢ i odbierac¢ sygnaty z 18 kierunkow. W docelowej maszynie zawierajacej ponad 1 mln komoérek
operacyjnych wymagatoby to zastosowania zbyt duzej liczby przewodow potaczeniowych. Redukcje
liczby kierunkéw wymiany danych osiagnatem po odpowiednim pogrupowaniu sygnalow i szeregowym
ich przesytaniu do komoérek docelowych w dwoch etapach (Zatacznik 3, Aneks 7).

3.3.2.4. Cykliczne warunki brzegowe i skalowalno$¢

Kolejnym zagadnieniem byto opracowanie odpowiedniej topologii utozenia ukladéw FPGA. Maszyna
mDLL powinna by¢ skalowalna tzn. powigkszanie maszyny poprzez dotgczanie kolejnych modutow
powinno skutkowac¢ wytacznie zwigkszeniem liczby komorek operacyjnych bez istotnego spowolnienia
pracy. Zapewnienie cyklicznych warunkow brzegowych w maszynie, w ktorej wszystkie uklady logiczne
znajduja sie w weztach rzeczywistej przestrzeni trojwymiarowej wymaga potaczenia ze sobg skrajnych
elementow (Rys. A8.1A — Zatacznik 3, Aneks 8). Jesli, w miar¢ doktadania kolejnych modutow, dlugosé
tych polaczen zacznie przekraczaé kilka metrow, wtedy beda one stanowi¢ najwolniejszy element calej
maszyny czyniac ja zbyt wolng do wykonywania symulacji zachowania obiektow zawierajacych ponad 1
mln elementéw. Rozwigzaniem byto zastosowanie techniki nazywanej ,,leap frog” [65], ktora polega na
naprzemiennym taczeniu uktadow scalonych. Na rynku istnieja obudowy w postaci metalowych szaf
przystosowane do takiego taczenia ze soba ptyt PCB zawierajacych uktady scalone lub mikroprocesory.
Jednak wykorzystanie tego typu rozwigzania naruszatoby podstawowa konstrukcje przestrzenng maszyny,
ktora sktada si¢ z ptaskich, pionowo usytuowanych paneli zawierajacych ptyty PCB z uktadami FPGA.
Opracowatem wiec inny sposob rozmieszczenia uktadow FPGA, ktéry nie zmienia struktury przestrzennej
maszyny i jednoczesnie wykorzystuje system naprzemiennego taczenia uktadow scalonych (Zatacznik 3,
Aneks 8).

3.3.2.5. Zalozenia konstrukcyjne
Zatozenia konstrukcyjne maszyny mDLL sformutowatem nastgpujgco:

— urzadzenie bedzie sktadato sie¢ z o paneli zawierajacych n wierszy (liczonych w kierunku osi y)
i m kolumn (liczonych w kierunku osi x).

— numery paneli oznaczone b¢da indeksem k, przy czym panel o numerze k = 1 stanowi ptaszczyzne
prostq (patrz 3 kolumna w Tabeli TA6.2 — Zalacznik 3, Aneks 6).

— na przecigciu kazdej kolumny i kazdego wiersza na panelu umieszczone beda ptyty PCB
zawierajace po 4 uklady FPGA odpowiadajace uktadom umieszczonym w weztach: ij; i,M-j+1;
N-i+1,M-j+1 i N-i+1,j zredukowanej sieci kubicznej (patrz Rys. A8.1 — Zatacznik 3, Aneks 8)
(gdzie M =2m, N = 2n). Uktady te oznaczone beda, odpowiednio, indeksami s=1,s=2,s=3,
s=4.

— komorki operacyjne zaimplementowane w uktadach FPGA bg¢da umieszczone w co drugim wezle
sposrod a X S X n wezlow zredukowanej sieci kubicznej (przy czym o = f).

— potozenie  komoérek w wirtualnej przestrzeni skonfigurowanej w ukladach FPGA beda
wyznaczone przez indeksy a, b, ¢ (indeks a=1...a odpowiada wspotrzednej X, indeks b=1...a
odpowiada wspotrzednej v, a indeks c=1... 7 odpowiada wspotrzednej z).

Podczas konfiguracji uktadow FPGA w maszynie mDLL, w kazdej komorce operacyjnej

(np. komérce KDLL) zapisywane bylo jej potozenie w przestrzeni rzeczywistej. W momencie rozpoczgcia
symulacji w komodrkach umieszczano wirtualne czasteczki. Wspodtrzedne przestrzenne ich potozenia
W przestrzeni odpowiadaly wspolrzgdnym potozenia  komoérek operacyjnych. W trakcie trwania
symulacji, przed kazdym przemieszczeniem o jeden wezel sieci fcc, czasteczka biorgca udziat w ruchu
kooperatywnym zwigkszata badz zmniejsza zawarto$¢ rejestrow odpowiedzialnych za jej potozenie.
Nastepnie ,,przemieszczata” si¢ wraz z zawarto$cig tych rejestréw do sgsiedniej komorki operacyjnej. Po
wielu krokach symulacji nowe wspotrzedne potozenia czgsteczki nie zawsze musiaty by¢ takie same jak
wspotrzedne nowej komorki. Bylo to spowodowane cyklicznymi warunkami brzegowymi, ktore
umozliwiaja wedrowke czasteczki pomigdzy weztami w pseudonieskonczonej sieci (po wielu ruchach
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czgsteczka moze znalez¢ si¢ ponownie w tej samej komorce). Odczyt stanu maszyny przez komputery PC,
a nast¢pnie analiza rejestrow zawierajacych wspolrzedne przestrzenne potozenia czasteczek pozwalata
$ledzi¢ trajektorie ich ruchow.

Dla zdefiniowanej maszyny sformutowaltem szereg rownan pozwalajacych opisac jej funkcjonalnosé
i konstrukcje przestrzenng. Najbardziej uzyteczny w praktyce okazal si¢ uklad rownan stuzacy do
przeliczania wirtualnych wspoétrzednych przestrzennych komorek operacyjnych zaimplementowanych
w uktadach FPGA na ich wspolrzgdne X, Y, z w rzeczywistej sieci fcc. Wzory te umozliwity okreslenie
poczatkowego potozenia wszystkich elementow symulowanego uktadu oraz $ledzenie trajektorii ich ruchu
(Zatacznik 3, Aneks 9).

3.3.2.6. Realizacja elektroniczna

Podobnie jak prototyp mikroDLL, maszyng mDLL zbudowano w Katedrze Mikroelektroniki i Technik
Informatycznych na Politechnice todzkiej przy wspolpracy z firmg FOREL. Projekt zrealizowano
W ramach grantu zatytulowanego ,,Modul dedykowanego klastra obliczeniowego realizujacego algorytm
Dynamicznej Cieczy Sieciowe]” (MNiSW, N515 336136 Nr 3361/B/T02/2009/36). Urzadzenie wykonano
w taki sposob, aby mozna bylo sprawdzi¢ opracowana przeze mnie koncepcje skalowalnosci maszyny
i sposobu przesytania informacji pomiedzy sgsiadujacymi komoérkami operacyjnymi. Sktadata si¢ ona z 3
pionowych, rownolegle do siebie utozonych paneli, na ktérych rownomiernie rozmieszczono po 9 plyt
PCB (zdjecia na Rys. A10.1 — Zatacznik 3, Aneks 10). Jedna z tych ptyt umiejscowiona byta w centralne;j
czesci srodkowego panelu i otoczona byta podobnymi ptytami. Wszystkie znajdujace si¢ na niej uktady
FPGA musialy si¢ komunikowa¢ z sgsiadami tylko poprzez fizycznie zamontowane lacza sygnalowe.
Pozwolilo to testowa¢ opracowang koncepcje¢ szeregowego przesylania danych. W 108 uktadach FPGA
zaimplementowano sieci zawierajgce po 32 komorki KDLL co dato 3240 komorek KDLL w calej
maszynie. Wszystkie uktady zasilane byty za posrednictwem przetwornic napieciowych odpowiednich dla
FPGA, a chtodzone byly powietrzem za pomoca wentylatorow. Plyta z dodatkowym uktadem FPGA
stuzacym do koordynacji jednoczesnej pracy wszystkich komorek (uktad sterujgcy maszyny USDLL)
znajdowala si¢ na bocznej Scianie urzadzenia (zdjgcie na Rys. A10.1B — Zatacznik 3, Aneks 10).

3.3.2.7. Maszyna mDLL - podsumowanie

Zaprojektowanie, wykonanie i testowanie maszyny mDLL doprowadzitlo do opracowania takiej jej
konstrukcji, ktora byta skalowalna. Oznaczato to, ze rozbudowa tego urzadzenia o dodatkowe ptyty PCB
nie spowoduje wydtuzenia potaczen przewodowych pomiedzy uktadami FPGA i nie spowolni dziatania
maszyny.

Model ten posiadal tez wady, ktore nalezalo wyeliminowaé w nastgpnym prototypie. Jedna
z wazniejszych byto naprzemienne utozenie paneli, z ktorych jeden zawieral ptaszczyzng prostg, a drugi
obrécong (patrz TAG6.2 —Zalagcznik 3, Aneks 6). Sumaryczna liczba uktadow podstawowych
i uzupetniajqcych dwoch sasiednich ptytach na sasiednich panelach byta taka sama (4 uktady podstawowe
i 4 uzupetniajgce), jednak, zaleznie od parzystosci liczby weztow («,B i 7) implementowanych
w uktadzie FPGA, na kazdej z nich liczba tych ukladow mogta by¢ inna (np. na jednej ptycie znajdowaty
si¢ 4 uktady podstawowe, a na drugiej 4 uzupetniajqgce). Oznaczato to konieczno$¢ opracowania o$miu
réznych podzbioréw plikow konfiguracyjnych, a rozbudowa maszyny wymagata zamontowania co
najmniej dwoch dodatkowych plyt PCB, po jednej na sasiadujacych ze soba panelach. Dodatkowo
przewody przeznaczone do transmisji sygnalow pomiedzy komoérkami znajdujacymi si¢ na roéznych
panelach, w klopotliwy sposdb, musiaty byc ,,przeplatane” co drugi panel.

Pomijajac niedoskonato$ci maszyny mDLL, stanowila ona prototyp, ktory byt juz w wystarczajacym
stopniu przetestowany do tego, aby zastosowane w nim rozwigzania mozna bylo uzy¢ do budowy
urzadzenia o liczbie okoto 1 min komoérek KDLL. Taka maszyna nadawataby si¢ juz do prowadzenia
symulacji uktadow wieloczgsteczkowych z niespotykana dotad szybkosScia.

3.3.3.  Analizator Rzeczywistych Ukladow Zlozonych - ARUZ
Prace nad Analizatorem Rzeczywistych Uktadéw Ztozonych (ARUZ) rozpoczgtem od napisania
4 opracowan wynalazkow (P1, P2, P3 i P4) i zgloszenia ich do Urzedu patentowego RP. Analizator ARUZ
jest budowany $cisle wedlug wszystkich zalozen zawartych w tej dokumentacji.

Pomimo, ze wigkszo$¢ najwazniejszych probleméw zostalo rozwigzanych podczas budowy
I testowania prototypéw mikroDLL i mDLL, to jednak trzeba byto stawi¢ czota nowym wyzwaniom
zwigzanym z wielka skala urzadzenia. Nalezaly do nich zagadnienia dotyczace m. in.: przygotowania
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odpowiedniego pomieszczenia, zapewnienia odpowiedniego poziomu ttumienia zaktocen, minimalizacji
ilosci pltyt PCB, wyboru rodzaju kabli, zastosowania jak najkrotszych przewoddéw potaczeniowych,
opracowania systemow zasilania 1 instalacji chlodzacej uktady scalone, wyposazenia maszyny
W nadmiarowa liczbg paneli, po to aby w razie awarii ukltadow elektronicznych lub potaczen miedzy
uktadami FPGA umozliwi¢ niezaktdcong pracg systemu.

Tylko niewielka czg$¢ tych problemow, takich jak np. system zasilania po stronie wysokich napie¢,
zostata rozwigzana standardowo (tzn. z wykorzystaniem istniejacych systemow uzywanych w instalacjach
superkomputerowych). Pozostate instalacje, ze wzgledu na oryginalng konstrukcje maszyny, musiaty
zosta¢ zaprojektowane i wykonane specjalnie dla tego urzadzenia. Ponizej opisze te opracowania, ktore sa
mojego autorstwa.

3.3.3.1. Elementarna jednostka analizatora

W ARUZie zastosowano nowy rodzaj plyt PCB (inny niz mDLL), dla ktérych opracowalem topologig
rozmieszczenia uktadow FPGA oraz system polaczen tych uktadow z sasiednimi znajdujacymi si¢ na
innych ptytach PCB. Kazda z tych ptyt, po odpowiednim skonfigurowaniu uktadow FPGA, moze
samodzielnie stanowi¢ wirtualng maszyne tréojwymiarowg z cyklicznymi warunkami brzegowymi.
Umieszczajac takie, jednakowe, plyty (elementarne jednostki) w weztach sieci kubicznej mozna budowac
maszyny o dowolnych rozmiarach przestrzennych. Konstrukcja takiej elementarnej jednostki, ktorej opis
znajduje si¢ w Zalaczniku 3 w Aneksie 11, byla rozwinieciem koncepcji przedstawionej w rozdziale
3.3.2.4.

Zastosowanie elementarnych jednostek do budowy ARUZa zaowocowato zmniejszeniem o potowe
ilosci ptyt PCB w stosunku do przewidywan wynikajacych z konstrukcji prototypu mDLL oraz uproscito
taczenie uktadow FPGA znajdujacych sie na sgsiednich panelach (brak potaczen z przeplotem - co drugi
panel).

3.3.3.2. Redundantny system paneli

W celu zwigkszenia niezawodnosci systemu 1 zapewnienia niezakloconej pracy urzadzenia
zaprojektowalem redundantny system paneli. Umozliwia on automatyczne odtaczenie panelu, w ktorym
nastgpita awaria (lub dwoch paneli, jesli uszkodzeniu ulegly linie polaczen migdzy nimi), bez zatrzymania
pracy systemu i zastgpienie ich poprawnie dziatajacymi panelami. Zagadnienie to w catosci stanowi tres¢
zgloszenia patentowego P4 i dlatego opis tego rozwigzania zostat zawarty w Zataczniku 3 w Aneksie 12.

3.3.3.3. Zalozenia konstrukcyjne

Opracowane przeze mnie zatozenia konstrukcyjne analizatora ARUZ byty nastgpujace:

1) bedzie to maszyna prosta (QQ = 1 — patrz Zatacznik 3, Aneks 6), w ktorej dla realizacji sieci fcc przy
minimalnej liczbie kanalow komunikacyjnych (patrz Zalacznik 3, Aneks 7) zastosowany zostanie
lewoskretny 1 centralny systemy wymiany danych (patrz Rys. A7.1B i A7.2A — Zalacznik 3,
Aneks 7).

2) sktada¢ sie bedzie z 20 plaskich, ustawionych pionowo na obwodzie kota paneli zawierajgcych po
144 elementarne jednostki (ptyty PCB) (patrz rozdziat 3.4.4.1 i Zalacznik 3, Aneks 11) umocowane
w weztach sieci kwadratowej o 12 wierszach i 12 kolumnach (Rys. A13.1- Zatacznik 3, Aneks 13).

3) w kazdej elementarnej jednostce znajdzie si¢ po 8 ukladow FPGA w konfiguracji przedstawionej na
(Rys. A11.1B — Zalacznik 3, Aneks 11).

4) w ukfadach FPGA implementowanych bedzie (w zalezno$ci od potrzeb) od kilku do ponad 100
komoérek KDLL, w ktorych funkcjonalno$¢ modutdéw logicznych odpowiedzialnych za realizacje
poszczegblnych krokow algorytmu DLL jest taka sama jak we wcze$niej opracowanej pojedynczej
komoérce KDLL (patrz rozdziat 3.4.2.1 i Zalacznik 3, Aneks 1).

5) dwa panele bedg nadmiarowe, co umozliwi zwigkszenie niezawodno$ci systemu i zapewni
niezaklocona (awarig panelu lub potaczen pomigdzy panelami) prace w redundantnym systemie 18
paneli (patrz rozdz. 3.4.4.2, Rys. A12.2 w Zalaczniku 3 w Aneksie 12 i Rys. A13.2 w Aneksie 13).

6) w celu zminimalizowania dlugo$ci potgczen pomigdzy nadrzednym ukladem sterujgcym pracg
maszyny a ukladami FPGA, uktad USDLL umieszczony bedzie w centralnej czgsci maszyny
(Rys. A13.2 — Zatacznik 3, Aneks 13).

7) w sasiedztwie kazdego panelu umiejscowiony bedzie serwer z pamigcig masows, do ktdrego
(W wybranych przez uzytkownika systemu) chwilach czasowych wczytywane beda wyniki
przetwarzania danych (Rys. A13.2 — Zatacznik 3, Aneks 13).
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8) ciepto wydzielane przez uklady FPGA odbierane bedzie, za posrednictwem pionowych radiatorow,
przez ciecz chtodzona w wymiennikach ciepta (Rys. A13.1 i Rys. A13.2 - Zalacznik 3, Aneks 13).

9) w celu ufatwienia w przyszto$ci serwisowania maszyny panele podzielone bedg na 2 sekcje (2 pigtra),
a przewody sygnalowe umieszczone begda pod podloga 1 pod sufitem kazdej z sekeji
(Rys. A13.1i Rys. Al13.2 - Zatacznik 3, Aneks 13).

3.3.3.4. Realizacja elektroniczna

Rownie trudnym, a moze nawet trudniejszym, zadaniem niz zaprojektowanie, wytworzenie i testowanie
KDLL, mikroDLL i mDLL bylo pozyskanie §rodkéw finansowych na budowe analizatora ARUZ.
Poczatkowo koszt tego przedsiewzigcia oszacowano na 100 min zt. Starano si¢ zdoby¢ fundusze ze
srodkow Komitetu Badan Naukowych a p6zniej Narodowego Centrum Nauki, funduszy europejskich,
srodkow ministerialnych, funduszy prywatnych i innych. Istniata nadzieja, Ze pienigdze te zostang zdobyte
dzigki wielkiemu migdzynarodowemu autorytetowi prof. Tadeusza Pakuly. Jednak szanse budowy
maszyny oddality si¢ w blizej nieznang przysztos¢ gdy w 2005 roku Profesor zmart.

Nadzieja pojawita si¢ dopiero gdy plany zbudowania maszyny zostaly wiaczone do projektu
Europejskiego Centrum Bio- i Nanotechnologii (ECBNT). Wtedy ponownie oszacowano koszt budowy
maszyny. Okazato si¢, ze w wyniku postepu technologicznego w dziedzinie elektroniki pojawily si¢ nowe
rozwigzania, dzigki ktérym mozliwe stato si¢ implementowanie w jednym uktadzie FPGA okoto 130,
zamiast 30 komorek operacyjnych. Spowodowalo to zmniejszenie kosztow budowy urzadzenia ze 100
mln zt, jak to wcze$niej zaktadano, do 20 min zt. Politechnika L.6dzka wniosta aportem projekt budowy
ECBNT do todzkiego Technoparku, ktéry w ramach umowy licencyjnej odkupil rozwigzania opisane
w zgloszeniach patentowych P1, P2, P4 i P5 (wybrane informacje zawarte w mojej rozprawie, stanowiace
tres¢ wynalazku P3, pokrywaja si¢ z informacjami zamieszczonymi w wynalazku P5-(zgloszenie P405481
- Zatacznik 6j) oraz wiedze (know-how) nagromadzong podczas opracowywania szczegotow algorytmu
DLL, komorki KDLL oraz budowy prototypéw maszyn mikroDLL i mDLL). Technopark dziatajac wraz
z Politechnikg to6dzka na rzecz ECBNT, w ramach rozszerzenia projektu budowy laboratoriow
BioNanoPark wraz z wkladem wlasnym gtéwnych udzialowcéw — Miasta £6dz oraz Wojewodztwa
Lodzkiego, pozyskat srodki na budowg ARUZa z Polskiej Agencji Rozwoju Przedsigbiorczosci.

Po uzyskaniu $rodkéw finansowych ze sprzedazy licencji, po konsultacjach z 6 wspottworcami
wynalazkoéw, dokonatem rozszerzenia 3 sposréd ztozonych do Urzedu Patentowego RP zgloszen
patentowych (P1, P2 i P4) o takie same zgloszenia do Urzedu Patentowego UE. Dodatkowo napisatem
tekst nastepnego zgloszenia (P3) do Urzedow Patentowych RP i UE.

Ani Politechnika, ani Technopark nie podolalaby tak wielkiemu zadaniu jak budowa ARUZa
i dlatego ogtoszono przetarg, ktory wygrat 16dzki oddziat firmy Ericpol. Zaproponowatem, zeby prace
rozpocza¢ od skonstruowania trzeciego prototypu, ktory poézniej zostal nazwany mikroARUZ. Stanowit on
fragment konstrukcji maszyny docelowej, ktory w warunkach laboratoryjnych zostal poddany
intensywnym testom. W dziataniach tych nie bralem juz udziatu. Dalsze prace prowadzili inzynierowie
elektronicy z Katedry Mikroelektroniki i Technik Informatycznych PL we wspoétpracy z firmg FOREL,
ktorzy wczesniej pracowali wraz ze mng przy kolejnych etapach budowy maszyn mikroDLL i mDLL.
Dotaczyli do nich rowniez pracownicy firmy Ericpol oraz jeden pracownik Katedry Fizyki Molekularnej
PL.

Pomimo, ze szczegdtowo sformutowane zostaly najwazniejsze zatozenia konstrukcyjne, to jednak
nalezato jeszcze rozwigza¢ szereg dodatkowych zagadnien technicznych. Najwazniejsze z nich
to: potrzeba przygotowania odpowiedniego pomieszczenia, opracowanie oraz zbudowanie systemow
zasilania 1 chlodzenia oraz zapewnienie odpowiedniego poziomu tlumienia zakldcen generowanych przez
maszyn¢ i do niej docierajacych. Wszystkie te wyzwania zostaty uwzglednione w projekcie budowy, ktora
rozpoczeto we wrzesniu 2014 roku.

Urzadzenie umieszczone zostalo w todzkim Technoparku, w specjalnie zbudowanym budynku
0 ksztalcie walca. Na najwyzszym pi¢trze znajduje si¢ pomieszczenie o 16 metrach $rednicy i 4,5 metra
wysoko$ci. Umieszczona jest w nim klatka Faraday’a o tlumienno$ci promieniowania
elektromagnetycznego do 100 dB (nalezy zaznaczy¢, ze klatka Faraday’a o tak wielkich rozmiarach
i 0 takim poziomie ttumienia fal elektromagnetycznych i jest unikatowg konstrukcjg w skali europejskiej).
W pomieszczeniu tym znajduje si¢ ARUZ, ktory zawiera okoto 3200 ptyt PCB zawierajacych po 9
uktadéow FPGA. Laczna suma uktadow FPGA wynosi okoto 29000, co czyni t¢ maszyne jedyna w §wiecie
konstrukcjg zawierajacg tak wielkg liczbe jednoczes$nie ze sobg wspotpracujacych uktadow FPGA. Do
wzajemnego polaczenia tych uktadéw oraz potaczenia ich z systemami zasilania, serwerdw oraz uktadu
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sterujgcego USDLL zuzyto 12 ton przewodow sygnalowych i zasilajacych o tacznej dlugosci ponad 100
km. Caty system wazy okoto 50 ton, a pob6ér mocy wynosi okoto 150 kKW.

Systemy zasilania zaprojektowane sa podobnie jak to ma miejsce w instalacjach
superkomputerowych. Napigcie trojfazowe z sieci energetycznej dociera do jednostki UPS, a nastgpnie
jest przesytane do kazdego z 20 paneli. Na panelach tych umocowanych jest po 12 redundantnych
zasilaczy niskiego napi¢cia przeznaczonych do zasilania pionowych sekcji zawierajacych po 12 ptyt PCB,
na ktorych znajduja sie przetwornice obnizajace napigcia do pozioméw wymaganych przez producenta
uktadéow FPGA. System wyposazony jest tez w niezalezny generator Diesla stuzacy do zasilania
awaryjnego w razie dluzszego zaniku napigcia w sieci energetycznej. Uktady zasilania znajduja si¢ na
zewnatrz klatki Faraday’a w pomieszczeniach pod ARUZem. Odprowadzanie ciepta z urzadzenia
realizowane jest poprzez umieszczenie ptyt na pionowych radiatorach, przez ktore przeptywa woda.
Wymienniki ciepta znajdujg si¢ na zewnatrz budynku.

3.3.3.5. ARUZ - podsumowanie

W chwili gdy pisze te stowa urzadzenie ARUZ znajduje si¢ w ostatniej fazie budowy. Prawdopodobnie
W czasie gdy moja rozprawa bedzie oceniana maszyna bgdzie juz uruchomiona, a jej funkcjonalnosc
przetestowana. Jednak bedzie to dopiero poczatek drogi zmierzajacej do uzycia tego urzadzenia do
zastosowan praktycznych. Dzieki programowalnym uktadom FPGA, maszyna ta moze stuzy¢ nie tylko do
wykonywania symulacji uktadow molekularnych metoda DLL. W chwili wiaczenia jej do zasilania,
a przed wpisaniem plikow konfiguracyjnych, ARUZ stanowi¢ bedzie przestrzenng sie¢ potaczonych ze
soba ukltadow FPGA, w ktorych mozna zapisa¢ dowolng kombinacje uktadow logicznych. Pozwoli to
rozwigzywaé problemy nalezace nie tylko do roznych dziedzin techniki, ale takze inne (np.
funkcjonowanie sieci neuronowych w mozgu lub zagadnienia z dziedziny nauk socjologicznych). Ich
wspolna cecha powinny by¢ problemy dotyczace uktadow sktadajacych sie z wielkiej ilosci obiektow
wykonujacych jednoczesénie dziatania zalezne od ich wewnetrznego stanu oraz stanu wej$¢ pochodzacych
od najblizszych sasiadow.

Obecnie Politechnika t.odzka, firma Ericpol oraz t6dzki Technopark skoncentrowana sa, na
tworzeniu zespotu programistow, naukowcoéw z dziedziny fizyko-chemii oraz inzynieréw elektronikow,
ktorzy beda potrafili w sposob efektywny wykorzysta¢ mozliwosci powstatego urzadzenia.
W poczatkowej fazie uwaga skupiona bgdzie na pelnym zaaplikowaniu algorytmu DLL w takiej postaci,
aby przyszly uzytkownik, nieznajacy szczegotdw konstrukcyjnych ARUZa, mogt si¢ nim postuzy¢. W tym
celu musi zosta¢ wytworzone oryginalne, niedostgpne na rynku, oprogramowanie wymagajace duzego
naktadu pracy i1 inwencji twodrczej osob zatrudnionych bezposrednio przy obstudze maszyny.
W nastepnym okresie (lub jednocze$nie z procesem wdrazania algorytmu DLL) uktadane bedg algorytmy
oraz pisane bgdzie oprogramowanie przeznaczone do wykonywania innych algorytméw niz DLL.

Jesli wyzej opisane dziatania (lub ich cz¢é¢) powioda si¢, to powstala maszyna wraz
Z oprogramowaniem stanowi¢ bedzie unikalng konstrukcje. Jesli dodatkowo ARUZ znajdzie zastosowania
praktyczne, a osoby budujace i obstugujace t¢ maszyng zdobgda doswiadczenie, to otworza si¢ nowe
perspektywy. Mozliwe stanie si¢ budowanie podobnych urzadzen, ale o znacznie wigkszym potencjale
przetwarzania danych. Majac na uwadze szybki postgp w dziedzinie elektroniki (tej klasycznej -
krzemowej i tej przysztej — organicznej i molekularnej) maszyny zawierajace uktady logiczne pracujace
rownolegle beda budowane coraz czgsciej (co juz ma miejsce, przyktadem mogg tu by¢ mikroprocesory
wielordzeniowe, Klastry komputerowe, superkomputery lub maszyny dedykowane). Oryginalna
konstrukcja ARUZa miesci si¢ w czotowcee tych urzadzen, ale powodzenie tego przedsigwzigcia zaleze¢
bedzie gtownie od profesjonalizmu i operatywnos$ci zespotu obslugujacego ARUZa oraz dobrej woli
sponsordéw i rozumienia przez nich szansy rozwoju jaka daje ta technologia.

3.4. Przyklad zastosowania maszyny ARUZ do analizy zagadnien dotyczacych elektroniki
organicznej

W dziedzinie elektroniki organicznej analizator ARUZ moze zosta¢ uzyty, miedzy innymi, do symulacji:
procesow odpowiedzialnych za tworzenie cienkich warstw polprzewodnikow organicznych nanoszonych
ré6znymi metodami, transportu no$nikéw tadunku w poétprzewodnikach organicznych, przeptywu pradow
indukowanych $wiattem, transportu no$nikow tadunku w kanale tranzystorow OTFT i w obszarze
objetosciowych ztacz p-n w diodach OPVD i OLED oraz innych zjawisk odpowiedzialnych za
wlasciwosci przyrzadow potprzewodnikowych (réwniez nieorganicznych).
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Ponizej przedstawi¢ mojg propozycje zastosowania analizatora ARUZ do symulacji procesow jakie
zachodza podczas powstawania warstw potprzewodnikow organicznych nanoszonych na podtoza za
pomoca drukarek atramentowych (w j. ang. ink-jet-printing).

ARUZ zawiera ponad 29000 uktadow FPGA, co daje mozliwo$¢ implementacji ponad 4 mln weztow
zredukowanej sieci kubicznej (ZSK). W celu oszacowania objetosci roztworu potprzewodnika dla jakiej
mozna bedzie dokona¢ symulacji za pomoca ARUZa postuze sie, dla przyktadu, wymiarami
charakterystycznymi dla kolumnowych struktur PTCDI [H1]. Odlegto$¢ pomiedzy czasteczkami tego
materialu w ulozeniu face-on wynosi okoto 0,34 nm i mozna przyjaé, ze takiej odleglosci bedzie
odpowiadal odstep pomiedzy weztami sieci ZSK w analizatorze (Zatacznik 3, Aneks 5). Po prostych
rachunkach objeto$¢ modelowego roztworu zawartego w komorkach operacyjnych (np. komodrkach
KDLL) ARUZa bedzie wynosita okoto 1,4-10° pl (pikolitra).

W procesie wydruku, krople roztworu potprzewodnika Ilub przewodnika organicznego po
opuszczeniu dyszy drukarki osiadaja na podlozu tworzac koliste plamy (Rys. 1.AIll). Nastepnie, po
odparowaniu rozpuszczalnika z kropel powstaja wzory, ktore stanowig elementy obwodow
elektronicznych. Objetos¢ takiej kropli wynosi od 4 pl do 30 pl (typowa $rednica kropli miesci si¢
w granicach od 7 pm do 20 um). Stanowi to okoto 3-10° objetosci modelowego roztworu (do obliczen
przyjatem s$rednice kropli 10 um), co zmusza do ograniczenia obszaru symulacji do niewielkiego
fragmentu kropli.
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Rys. 1. Widok kropli osiadtej na podtozu i jej przekroju poprzecznego w trzech etapach czasowych: tuz
po wydruku (AIIl i AIl); w trakcie parowania rozpuszczalnika (BIII i BII); po calkowitym
wyparowaniu rozpuszczalnika (widoczny jest coffee-ring) (CIII i CII). W wierszu (I) naniesiono
obszary symulacji obejmowane przez ARUZa w trakcie kolejnych etapéw symulacji, stanowigce
fragmenty kropel oznaczone koétkami na przekrojach (All, BII i CII). Na powigkszeniu widoczne jest
utozenie czasteczek potprzewodnika po zakonczeniu symulacji (po wyparowaniu rozpuszczalnika) (CI).
Liniami uko$nymi na kropli (AIll) i jej przekroju poprzecznym (All) zaznaczono obszar, ktory
modelowany w catosci, pozwolitby dokona¢ symulacji dajacej pelng informacje o zjawiskach
zachodzacych w catej objetosci kropli.
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Wyboru tego fragmentu mozna dokonaé¢ korzystajac z symetrii kolowej kropli, analizy rozmiaréw
modelowanych czasteczek rozpuszczalnika i potprzewodnika oraz cyklicznych warunkéw brzegowych
jakie zrealizowa¢ mozna w analizatorze.

Jezeli jako rozpuszczalnik przyjmiemy chloroform, to czasteczki rozpuszczalnika mozna potraktowaé
jako elementy punktowe mieszczace si¢ w jednej komoérce operacyjnej (w przypadku rozpuszczalnikow
0 bardziej rozbudowanych czasteczkach jedna molekula moze zajmowa¢ wigcej niz jedng komorke
operacyjng). Czasteczka PTCDI jest ptaska, o proporcjach krotkiej do dtugiej osi okoto 1:2. Przy czym
dhuga o$ czasteczki, w zaleznos$ci od dlugosci podstawnikéw, miesci sie w granicach od 1,4 nm do 1,7 nm
[H1]. Taki obiekt mozna przyblizy¢ prostokatem o wymiarach 3x5 weztow ZSK nalezacych do jednej
plaszczyzny (7 komoérek operacyjnych). Obszar symulacji wybieramy tak, aby na obwodzie kropli nie
mogly si¢ znalez¢ mniej niz 2 czasteczki PEDI utozone dtugimi osiami. Uniemozliwia to oddziatywanie
czasteczki ,,samej ze soba” w ukladzie z cyklicznymi warunkami brzegowymi (Rys 1.Al i 1.Bl). Ze
wzgledow konstrukcyjnych analizatora wygodnie jest przyja¢ rozmiar 24 wezly sieci ZSK liczone wzdtuz
obwodu kropli (co daje 4,8 dhugich osi czasteczki). Przyczyni si¢ to do zmniejszenia obszaru symulacji
2400 razy.

Pomimo Ze obj¢tos¢ modelowanego roztworu zostata znacznie zredukowana (obszar zakreskowany
na Rys. 1.AIl i 1.AIIl), to nadal b¢dzie ona okoto 1260 razy wigksza od mozliwosci jakie daje ARUZ.
Mozna jednak wykona¢ symulacje bardzo waznych procesow (dla jednych zastosowan
niepozadanych - polprzewodniki [66], a dla innych wymaganych - przewodniki [67]), ktore zachodza
podczas parowania rozpuszczalnika na brzegu kropli (tzw. coffee-ring effect [68]). Jesli zatozy¢, ze
grubo$¢ warstwy polprzewodnika na obwodzie kropli, powstalej po wyparowaniu rozpuszczalnika, bedzie
wynosita okoto 19 nm (11 warstw idealnie ulozonych czasteczek PTCDI w konfiguracji edge-on — 55
weztow sieci ZSK), a liczba weztéw sieci ZSK liczona wzdhuz obwodu kropli wynosi 24, to dlugos¢
modelowanej warstwy bedzie miata ponad 1 um (Rys. 1.CI, 1.CII i 1.CIII). Wynosi to okoto 1/10 $rednicy
kropli (Rys. 1.CIII), co stanowi, znang z doniesien literaturowych, szeroko$¢ warstwy potprzewodnika
powstatej na obwodzie kropli po catkowitym wyparowaniu rozpuszczalnika [67].

Za coffee-ring effect, w przypadku roztworéw polprzewodnikow matoczgsteczkowych,
odpowiedzialna jest krystalizacja czasteczek w obszarze menisku jaki powstaje na brzegach kropli.
Menisk ten wystapi, gdy kropla osiagdzie na podtozu o dobrej zwilzalnosci (Rys. 1Al, 1.BI, 1.All i 1.BII).
W jego obszarze, ze wzgledu na szybsze niz w centralnej cze$ci kropli parowanie rozpuszczalnika,
powstaje gradient stgzenia czasteczek potprzewodnika. Za krystalizacj¢ tych czasteczek odpowiedzialny
jest mechanizm podobny do tego jaki wystgpuje podczas wytwarzania zorientowanych warstw
organicznych potprzewodnikow metoda wylewania strefowego [28, H6 1 H7]. W metodzie tej, roztwor
czasteczek polprzewodnika w sposob ciagly dostarczany jest poprzez dysz¢ na powierzchnie
przesuwajacego si¢ podtoza. Pomiedzy dysza a podtozem wytwarza si¢ menisk, ktory przemieszcza si¢
wraz z podtozem. Na koncu menisku (w jego najwezszej czgsci) stezenie czasteczek potprzewodnika jest
na tyle duze, ze zaczynajg one ze sobg oddziatywaé¢ i dotgczaé do wczeéniej powstatych struktur
krystalicznych (np. czasteczki PTCDI uktadajace si¢ w przewodzace struktury kolumnowe typu edge-on
[H1 i H6]). Przy odpowiednim doborze: rodzaju potprzewodnika irozpuszczalnika, temperatury
i szybkosci dozowania roztworu oraz rodzaju, temperatury i szybkosci przesuwu podtoza, uzyskuje si¢
warstwy o duzej powierzchni i wysokiej orientacji przestrzennej czasteczek. Charakteryzujg si¢ one
znaczng anizotropia przewodnictwa [H6, H7, 30, 35, 36, 37, 38].

Na krawedzi kropli rowniez nastgpuje przesuwanie si¢ menisku w strone jej $rodka, co jest
spowodowane parowaniem rozpuszczalnika. Dzigki rekonfigurowalnosci uktadow FPGA ksztalt
modelowanego w analizatorze fragmentu roztworu mozna dynamicznie zmienia¢ w trakcie trwania
symulacji. Pozwoli to symulowaé potozenie przesuwajacego si¢ menisku przy jednoczesnym zachowaniu
stalej objetosci analizowanego fragmentu roztworu (Rys. 1.AI, 1.AIl 1 1.AIll). Czasteczki
poOtprzewodnika dostarczane sg do menisku, nie za pomocg dyszy jak w metodzie wylewania strefowego,
ale poprzez ich dyfuzj¢ z centralnej czeSci kropli. Zaleznie od szybkosci parowania rozpuszczalnika
warstwy potprzewodnikow mogg mie¢ r6zng morfologie:

a) Jesli parowanie rozpuszczalnika nastgpi zbyt szybko, to w warstwie nie zdgzg sie formowa¢ struktury
krystaliczne i po odparowaniu rozpuszczalnika warstwa bgdzie miata budowe amorficzng wykazujaca
bardzo stabe przewodnictwo.

b) Jesli rozpuszczalnik bedzie parowat wolno to wiekszos¢ materiatu zgromadzi si¢ na obwodzie kropli.

Po catkowitym wyparowaniu rozpuszczalnika powstanie koto, na ktoérego obwodzie znajdzie si¢
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warstwa z uporzadkowanymi czasteczkami o dobrym przewodnictwie. W czgsci centralnej warstwa

bedzie znacznie ciensza, jej struktura bedzie cze$ciowo krystaliczna, badz amorficzna, a jej

przewodnictwo bedzie znacznie mniejsze niz na obwodzie kota (nawet o kilka rzegdow wielkosci).

Efekt ten wykorzystywany jest do drukowania $ciezek przewodzacych (krople drukowane sg w ten

sposob, ze si¢ czeSciowo pokrywaja np. tak jak kota olimpijskie [66]).

c) Jesli rozpuszczalniki bedzie parowatl na tyle wolno, aby w objetosci kropli zaczynaly powstawaé
drobne krystality polprzewodnika i1 jednocze$nie wystarczajaco szybko, zeby nie doszlo do
wytworzenia coffee-ringu, to po odparowaniu rozpuszczalnika powstanie warstwa z ziarnami
krystalicznymi potprzewodnika o roéwnomiernej gestoSci powierzchniowej. W calej objetosci
warstwy przewodnictwo bedzie jednakowe (chociaz mniejsze niz na obrzezach kropli w przypadku
wystgpienia efektu coffee-ring). Takie warstwy, w kolejnych etapach wydruku, nadaja si¢ do
wytwarzania takich elementow jak rezystory, diody lub tranzystory OTFT [67].

Szczegblowy mechanizm tworzenia si¢ takich warstw nie jest do konca poznany. O tym, czy po
wydruku uzyskamy warstwy typu a), b) lub c¢) decyduja takie parametry jak: rodzaj polprzewodnika
i rozpuszczalnika w roztworze, temperatura i lepko$¢ roztworu, napigcie powierzchniowe w menisku
i szybko$¢ parowania rozpuszczalnika oraz rodzaj i temperatura podtoza.

Symulacja zjawisk zachodzacych na krawedzi kropli, wymaga jednoczesnego uwzglednienia
wszystkich wymienionych wyzej czynnikoéw. ARUZ, skonfigurowany jako maszyna wykonujaca algorytm
DLL, daje takie mozliwosci dzieki:

1) implementacji elementow o zrdznicowanych wilasciwosciach fizykochemicznych (czasteczki
polprzewodnika, rozpuszczalnika oraz ich wzajemne oddziatywania) - rodzaj potprzewodnika
i rozpuszczalnika oraz napigcie powierzchniowe w menisku,

2) zadaniu zroznicowanej ruchliwosci czasteczek rozpuszczalnika i potprzewodnika - lepkos¢ roztworu,

3) wykonaniu testu Monte-Carlo w kazdym kroku symulacji — temperatura oraz szybko$¢ parowania
rozpuszczalnika,

4) implementacji wtasciwosci komorek KDLL w taki sposob, aby w cienkiej warstwie przy podlozu
oddziatywaty one z czasteczkami rozpuszczalnika i potprzewodnika — rodzaj podtoza,

5) réwnoleglej pracy wszystkich komoérek KDLL - jednoczesne uwzglednianie wszystkich czynnikow,

6) mozliwosci kontroli stanu maszyny w dowolnej chwili - §ledzenie dynamiki procesu.

Przy odpowiednio dobranych warunkach symulacji (lub odpowiadajgcego jej procesu nadruku
kropli), czasteczki polprzewodnika w warstwie powstalej na obrzezu kropli moga utworzyc
uporzadkowane, warstwowo utozone struktury edge-on. Na Rys. 1.CI przedstawilem powigkszenie
fragmentu takiej warstwy, dla ktorej nie dobrano optymalnych warunkéw symulacji (w miar¢ oddalania
si¢ od podloza uporzadkowanie czasteczek jest coraz gorsze). Stopien uporzadkowania czasteczek
W istotny sposob wplywa na ruchliwo$¢ nos$nikow tadunku [27] 1 w dalszym etapie, po
przekonfigurowaniu ARUZa, mozna przeprowadzi¢ symulacje zaleznosci przewodnos$ci tak uzyskanych
warstw od warunkéw ich wytwarzania, temperatury oraz natezenia pola elektrycznego w potprzewodniku
[51]. Dodatkowo, po wprowadzeniu (w trakcie symulacji tworzenia si¢ warstwy) do roztworu
potprzewodnika czasteczek innych substancji (np. wody), mozna symulowaé wptyw gestosci putapek oraz
zjawiska rekombinacji na transport no$nikoéw tadunku.

W przedstawionym przykladzie pokazalem, ze za pomocg ARUZa mozliwe jest przeprowadzenie
symulacji zjawisk zachodzacych w niewielkim, cho¢ bardzo waznym, fragmencie wydrukowanej kropli
roztworu potprzewodnika. Podstawowa trudno$¢ sprawiaé tu bedzie zapewnienie prawidlowej szybkos$ci
dyfuzji czasteczek potprzewodnika z objetosci kropli do obszaru menisku. W miarg uptywu czasu, gdy
krystalizacja zachodzi na krawedzi kropli (a takze w objetosci kropli), liczba czgsteczek dostarczanych do
menisku maleje. Dynamika tego zjawiska musi by¢é wczes$niej zbadana na podstawie niezaleznych
symulacji procesu krystalizacji w objetosci roztworu.

W niedalekiej przysztosci, z pomoca w rozwigzaniu tego problemu moze przyj$¢ postep
technologiczny zaréwno w dziedzinie miniaturyzacji uktadow scalonych wykonywanych w technologii
krzemowej jak i produkcji drukarek atramentowych. Juz teraz, przy wigkszych naktadach finansowych,
niz tych przeznaczonych na budowg¢ ARUZa, oraz zastosowaniu dostgpnych uktadow FPGA
0 najwigkszych zasobach [59] mozna zbudowa¢ maszyn¢ zawierajaca co najmniej 100 razy wigcej
weztow sieci od ARUZa. Pojawiaja si¢ tez na rynku drukarki, w ktorych srednica kropli mieSci sig¢
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w granicach od 1 um do 2 um [68]. Zmniejsza to objgtos¢ kropli o trzy rzgdy wielkosci w stosunku do
rozpatrywanych w opisanym wyzej przyktadzie. Ztozenie tych dwodch elementow umozliwia
przeprowadzenie symulacji zjawisk zachodzacych w modelowym roztworze obejmujacym 0,1 objetosci
kropli roztworu poétprzewodnika. Przy zastosowaniu cyklicznych warunkow brzegowych w zupelnosci
wystarczy to do prowadzenia symulacji zjawisk zachodzacych w calej objetosci kropli, bez koniecznosci
wstepnego badania szybkos$ci dyfuzji czasteczek w objetosci kropli.
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