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Materialy o dwuwymiarowej strukturze (z jedng warstwa atomow) przyciagaja czesto uwage naukowcow w
ostatnich latach. Mozna zauwazy¢ wiele praktycznych zastosowan grafenu, nanorurek w roznych
dziedzinach, poczawszy od elektroniki, a skonczywszy na budownictwie (np. beton z domieszka nanorurek).
Materiaty oparte na weglu sa dobrze znane i znalazly wiele zastosowan, lecz istnieja réwniez inne
pierwiastki, ktore mogg zosta¢ zastosowane do wytwarzania struktur dwuwymiarowych, takie jak molibden,
jego zwiazki np. disiarczek molibdenu (MoS;), tungsten diselenidu (WSez) i inne. Znane sg stabilne
konfiguracje atomowe tych materialow, lecz jedynie dla typowych konfiguracji atomowych.

Celem projektu jest opracowanie metod inteligentnego projektowania nowych materiatdéw dwuwymiarowych
posiadajacych stabilng konfiguracj¢ oraz zadane wilasnosci opartych na molibdenie. W ramach projektu
planowane jest zarowno opracowanie metody jak réwniez oprogramowania, ktore pozwoli na weryfikacje
metody oraz opracowanie nowych stabilnych struktur o zadanych wlasnoSciach (np. ortotropowych
mechanicznych, cieplnych).

Optymalizacja struktur dwuwymiarowych, okreSlenie polozen atoméw w komorce periodycznej struktury
opartej na molibdenie moze zosta¢ przeprowadzona z uzyciem bioinspirowanych metod optymalizacji oraz
symulacji na poziomie molekularnym. Zastosowane algorytmy optymalizacji muszg by¢ odporne na
utykanie w minimach lokalnych funkcji celu oraz jednoczes$nie umozliwi¢ okreslenie precyzyjnej wartosci
optimum. Takie kryteria spetniajg algorytmy memetyczne nazywane czesto hybrydowymi. Warto§¢ funkcji
celu uzalezniana jest od wartosci energii lub tez od predefiniowanych wlasno$ci materialowych
nanostruktury. Warto$¢ funkcji celu moze zosta¢ okreslona na podstawie symulacji numerycznych struktury
atomowej. Symulacje w skali atomowej muszg by¢ jak najbardziej zblizone do warunkéw rzeczywistych,
dlatego istotne jest uzycie odpowiednich modeli, a w szczeg6lnosci odpowiednich oddzialywan
mi¢dzyatomowych.

W projekcie uzywane beda metody ab initio, statyka oraz dynamika molekularna. Na bazie wynikoéw
otrzymanych z uzyciem powyzszych metod symulacji numerycznej obliczana bgdzie warto$¢ funkcji celu.

Nanostruktury oparte na weglu (C) oraz molibdenie (Mo) mozna rozpatrywaé jako alternatywne, chociaz
grafen byl do tej pory o wiele czgéciej badanym materiatem niz nanostruktury oparte na molibdenie. Podczas
prac porownujacych wlasnos$ci materiatdw dwuwymiarowych, stwierdzono, ze grafen mozna potraktowac
jako wierzchotek gory lodowej, podczas gdy pozostate materialy dwuwymiarowe okazuja si¢ reszta tej gory.



