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W ostatnich latach duza uwage naukowcdéw przycigga badanie wiasnosci fizycznych nowoczesnych
materiatow, ktore moga by¢ wykorzystane do produkcji urzadzen przeznaczonych do ultraszybkiego zapisu i
odczytu informacji. Bardzo popularna stala si¢ rowniez synteza funkcjonalnych materiatéw nowoczesnych
technologii do zastosowan elektronicznych czy medycznych. Jednak proces tworzenia tych materiatow oraz
optymalizacja ich wlasciwosci w pozadanym kierunku jest niejednokrotnie bardzo kosztowna i niekiedy
nieefektywna bez wskazowek pochodzacych z rozwazan teoretycznych. W zwigzku z tym proces
projektowania nowych materialow oraz wstepny etap ich syntezy powinien by¢ uzupetiony, a niekiedy by¢
moze zastapiony symulacjami komputerowymi ich struktury i wtasnosci fizycznych.

Celem niniejszego projektu jest stworzenie metodologii obliczen uzywanych do badania wiasciwosci
fizycznych chalkogenidkowych materiatow polprzewodnikowych w oparciu o metody chemii kwantowej,
poniewaz do chwili obecnej nie udato si¢ poprawnie policzy¢ wiasnosci elektronowych tych materialow.
Przeprowadzenie wstgpnych badan z wykorzystaniem symulacji komputerowych i metod chemii kwantowe;j
polepszy wiedz¢ na temat wilasciwosci fizycznych badanych materialow bez znaczacych kosztow
finansowych. Pozwoli réwniez przewidzie¢ wlasno$ci materiatdw jeszcze nieistniejacych i bedzie pomocny
w projektowaniu materiatow funkcjonalnych. Proponowane badania beda prowadzone dla grupy materiatow
zdefiniowanych jako Xn(PY3)m (X=Sn, Mn, Pb, Y=S, Se; n, m=1,2), ktére nastepnie beda mogly by¢
uogolnione na szerszg game materialow potprzewodnikowych o systemie silnie skorelowanych elektronow.
Prowadzenie obliczen wlasnosci elektronowych, optycznych, magnetycznych, a takze drgan wibracyjnych
krysztatow Xn(PY3)m na gruncie pierwszych zasad da narzedzia do badania roznych wlasciwosciach
fizycznych catych rodzin materiatow potprzewodnikowych. Da to rowniez mozliwo$¢ wyjasnienia problemu
polaryzacji domen elektrycznych w elementach pamieci komputerowych lub innych elementach do zapisu i
przechowywania danych. Zrozumienie wptywu niestechiometrii, obecnosci wakanséw i defektéw oraz
ograniczenia rozmiarowego materialu jak rowniez jego miniaturyzacji pomoze przewidzie¢ wlasciwosci
nowych materiatow projektowanych poprzez modyfikacj¢ materiatdw juz istniejacych. Da to nowe pomysty
dotyczace produkcji zaawansowanych materialow stosowanych np. w pamigciach FRAM. Przewidywania
teoretyczne wilasnosci fizycznych nowych materiatow, ukierunkowanie ich modyfikacje i eksperymentalne
sprawdzenie tychze parametréw fizycznych da mozliwo$¢ poprawy technologii syntezy materiatlow
ferroelektrycznych. Wiedza o konstrukcji tych materialow, ich produkcja i charakterystyka bedzie dawata
mozliwosci opracowanie nowych technologii aplikacyjnych w procesie szybkiego zapisu i przechowywania
danych. Da to réwniez mozliwo$¢ syntezy materialdbw stosowanych w mezoelektronic, nowej gatezi
technologii elektronicznej dajacej rozwigzana aplikacyjne ograniczajace problem nadmiernego zuzycia
energii.



