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Teoretyczne badania wlasnosci strukturalnych,
elektronowych, magnetycznych i optycznych
heterostruktur van der Waalsa sktadajgcych sie
z warstwowych materialow dwuwymiarowych.

Heterostruktury vdW to zupelnie nowe materialy sktadajace si¢ z intensywnie badanych ostatnio struktur
dwuwymiarowych (2D). Grafen to najbardziej znany przedstawiciel materiatow 2D, do ktérych naleza m.in.
popularny ostatnio heksagonalny azotek bory BN, silicen, czy disiarczek molibdenu MoS,. Gdyby tak
polaczy¢ te materiaty jak klocki lego, na rézne sposoby, to istnieje praktycznie nieograniczona liczba
mozliwych heterostruktur, a dowolnos$¢ ich taczenia wynika z natury oddziatywan poszczegdlnych warstw
ze soba. Stabe sily van der Waalsa umozliwiaja dowolne konfiguracje materialdéw 2D tworzacych te
heterostruktury. Co wigcej wstgpne badania pokazaly, ze heterostruktury vdW posiadaja niezwykte
wlasciwos$ci materiatow 2D je tworzacych, jak i zupelnie nowe wlasciwosci fizyko-chemiczne, otwierajac
drzwi dla projektowania nowej generacji wielofunkcyjnych urzadzen waznych dla dalszego rozwoju
cywilizacji. Z tego punktu widzenia, badania tych materiatow sg niezwykle istotne. Jak dotad, nie wiele z
nich udato si¢ zsyntetyzowaé, co wigcej w praktyce systematycznie badania do$wiadczalne potencjalne
ciekawych heterostruktur sg niemozliwe, z uwagi iz kazda heterostruktura wymaga innej metody syntezy, co
jest kosztowne i czasochtonne. Dzigki wzrastajacej mocy superkomputeréw, jak i postgpowi w dziedzinie
modelowania nanomateriatlow, systematyczne badania teoretyczne wydaja si¢ by¢ uzasadnione. Stad,
wylania si¢ ogdlny cel tego projektu, ktory stanowi przeprowadzenie zaawansowanych rachunkow ab initio
duzej liczby heterostruktur, w celu wskazania najlepszych kandydatéw posiadajacych pozadane
funkcjonalnos$ci z punktu widzenia elektroniki, spintroniki, czy optoelektroniki. Warsztatem teoretycznym
prowadzonych badan, beda obliczenia z pierwszych zasad oparte o Teori¢ Funkcjonaléw Gestosci (DFT),
ktora jest obecnie uwazana za jedna z najdokladniejszych metod wyznaczania stabilno$ci nanomateriatow,
jak i ich struktury elektronowej. Jak wiadomo, standardowe podejscie metody DFT nie uwzglednia stabych
sil typu van der Waalsa, ktére ogrywaja istng role dla tych materialéw. Stad, metody wykraczajace poza
standardowe podejscie DFT beda uzyte, takie jak metoda oparta na przyblizeniu przypadkowych faz (RPA),
wraz z metodg oparta na doktadnej wymianie (EXX). Prowadzone badania dadzg istotny wglad w fizyczne
mechanizmy rzadzacymi tymi materiatami, jak i pozwolg ustali¢ trendy chemiczne badanych heterostruktur,
co w konsekwencji moze przyczyni¢ si¢ do projektowania nowej generacji wielofunkcyjnych urzadzen. Co
wiecej, planowane badania maja fundamentalne znaczenie z punktu widzenia zapotrzebowania
energetycznego, bowiem heterostruktury vdW moga stanowié¢ skuteczne konwertery energii, czy urzadzenia
niskoenergetyczne.



