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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Odkrycie grafenu w 2004 r. otworzylo catkiem nowy rozdzial w badaniach materiatowych. Niezwykte
wlasciwosci ktorymi si¢ charakteryzuje, np. predkos¢, z jaka moga porusza¢ si¢ w nim elektrony pobudza
nieustajaco zainteresowanie badaczy i inzynierdw urzadzen. Zaczeto si¢ zastanawiaé jak jeszcze mozna
ulepszy¢ te pojedyncza warstwe grafitu, by nada¢ jej pozadane cechy do zastosowan w dziedzinach takich
jak elektronika, fotonika, projektowanie elastycznych urzadzen, sensoréow, superkondensatoréw, lub
medycynie. Jedng z podstawowych technik, ktora stuzy modyfikacji wlasciwosci materiatow jest
wprowadzenie atomoéw innego typu (domieszkowanie). Grafen, jako zbudowany z wegla, najlatwiej
domieszkowa¢ borem i azotem — jego najblizszymi sgsiadami w uktadzie okresowym. Takie wlasnie uktady
— dwuwymiarowe stopy zawierajace wegiel (C), bor (B) i azot (N) sa przedmiotem badan w obecnym
projekcie. Podstawowym celem projektu jest zrozumienie fizykochemicznych mechanizméw
wplywajacych na strukture, stabilno$¢, wlasno$ci wynikajace z koncentracji i rozmieszczenia atomow
boru i/lub azotu w sieci grafenowej. Budujac teori¢ do opisu takich stopow C-B-N musimy jednak stawic¢
czota pewnym wyzwaniom, m.in:

@) zazwyczaj w strukturach tego typu obserwuje si¢ nieuporzadkowanie tzn. domieszki nie sa
rozlozone rownomiernie w materiale,

(ii) materialy nie sg idealne, lecz posiadaja rézne defekty,

(iii) brzegi takiej plaskiej struktury grafenowej rowniez modyfikuja wlasnosci materiatu.

W ramach projektu chcemy wykazaé, ze dobierajac odpowiednio koncentracje atomow tworzacych
jednowarstwowe stopy C-B-N o strukturze heksagonalnej, oraz poprzez dolaczanie do powierzchni
malych molekul mozemy uzyska¢ materialy o nowych, odmiennych od znanych obecnie wlasnosciach,
ktore znajda nastepnie zastosowanie do budowy nowej generacji urzadzen.

W tym celu stworzony zostanie program do symulacji, w ktérym w nowatorski sposob potaczymy i
zaadaptujemy metody dobrze znane w dziedzinie ciala stalego (metody empirycznego obliczania energii, jej
optymalizacja metoda Monte Carlo, wyznaczanie struktury elektronowej). Pozwoli to na doktadne obliczenia
wlasciwosci materiatdw w duzych strukturach, co jest niezwykle wazne w stopach C-B-N, gdzie
wystepujacy nieporzadek stanowi jedna z kluczowych cech materiatu.

Zastosowany schemat obliczeniowy da nam narzg¢dzie do zrozumienia wlasciwo$ci dwuwymiarowych
stopow C-B-N ze szczegélnym uwzglednieniem uporzadkowania w tych strukturach. Program
komputerowy rozwijany w trakcie badan bedzie mogt by¢, po niewielkich modyfikacjach, zastosowany do
obliczen innych dwuwymiarowych materiatow, ktére sa rownie obiecujace (np. fosforen, silicen, germanen,
chalkogenki metali przejsciowych, dwuwymiarowe tlenki).

Ponadto, wiedza zgromadzona podczas realizacji projektu bedzie przyczynkiem do rozwiazania dwodch
niezwykle waznych problemoéw wspodtczesnego spoteczenstwa: sekwestracji dwutlenku wegla
i przechowywania energii.



