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Defekty i pulapkowanie nosnikow tadunku w luminoforach Lu,Os:Ln.M wyvkazujacych

dlugotrwata poswiate [ub trwale magazynujacych energie — obliczenia ab initio

W typowym procesie fotoluminescencyjnym, pewna czasteczka, molekula lub atom, ulega
wzbudzeniu ze swojej formy o najnizszej energii — poziomu podstawowego — do formy o wyzszej
energii, jednego ze standw wzbudzonych. Pobudzona czasteczka minimalizuje swoja energie
poprzez powr6t do stanu podstawowego z oddaniem zbednej energii w formie czasteczki Swiatta —
fotonu. Mozna patrze¢ na ten proces réwniez w inny sposob, mianowicie, po wzbudzeniu, jeden
elektron z poziomu podstawowego przechodzi na wyzszy poziom, a pOzniej powraca emitujac
Swiatlo. W cialach statych rzeczy nieco sie komplikuja, z racji mnéstwa pozioméw o podobnych
energiach ktore tworzg tak zwane pasma. Pasma o nizszych energiach sa obsadzone elektronami,
natomiast pasma o wyzszych energiach sa puste. Grupe obsadzonych pasm nazywamy pasmem
walencyjnym, natomiast grupe pustych — pasmem przewodnictwa. Poniewaz poziomy w pasmie
walencyjnym sa wypehione, elektrony w nich nie moga sie porusza¢. Natomiast, w pasmie
przewodnictwa elektron ma duzo pustych pozioméw do wyboru. Po wzbudzeniu do pasma
przewodnictwa, elektron moze wedrowac tam do$¢ dlugo zanim powroci do pasma walencyjnego —
i tu wlasnie w gre wchodza defekty.

Wyobrazmy sobie pusty poziom energetyczny pomiedzy pasmem przewodnictwa a pasmem
walencyjnym. Pobudzony elektron moze zrelaksowac do takiego poziomu, po czym zostanie tam
sputapkowany — z racji nieobecno$ci w poblizu innych pozioméw o podobnej energii. Takie
zjawisko nazywamy pulapkowaniem nos$nikdw ladunku. Spulapkowany elektron moze zostac¢
uwolniony poprzez otrzymanie porcji energii wystarczajacej do wzbudzenia z powrotem do pasma
przewodnictwa. Inteligentne opracowanie odpowiednich pozioméw defektowych poprzez dodanie
do materialu matych iloSci pewnych pierwiastkow (domieszek) oraz poprzez warunki syntezy
skutkuje przetrzymaniem elektronow w stanach putapkowych i, z tego powodu, istotnie
przedtluzonymi czasami zycia emisji. Co wiecej, w niektérych materiatach elektrony moga pozostac¢
w putapkach tak dlugo jak jest potrzeba — az zostang uwolnione poprzez pewna stymulacje (np. za
pomoca naswietlania laserem).

Istota obecnego projektu jest analiza (za pomoca zaawansowanych obliczen kwantowo-
mechanicznych) roznych pulapek nos$nikow tadunku w tlenku lutetu Lu,Os;, ktére moga byc¢
stworzone poprzez dodanie metali s, d oraz f, takich jak Ca, Sr, Ti, Zr, Hf, V, Ta, Tb, Pr oraz innych.
Schemat dziatania polega na zastosowaniu mniej doktadnych i szybszych obliczen do optymalizacji
geometrii uktadow z defektami, a pdzniej bardziej doktadnych obliczen do analizy struktury
elektronowej. Celem jest sprawdzenie mechanizmoéw tworzenia standw putapkowych poprzez
poszczegbdlne domieszki oraz defekty, a tak ze okreslenie glebokosci putapek. Taka wiedza jest
niezbedna do zrozumienia dziatania luminescencji dtugotrwalej (poswiaty) oraz magazynowania

energii, polepszenia parametrow luminoforéw oraz poszukiwania nowych materialow i1 zastosowan.



