Nr rejestracyjny: 2018/29/N/ST3/02901; Kierownik projektu: mgr Myron Rudysh

Celem prezentowanego projektu jest systematyczne badania teoretyczne z wykorzystaniem teorii
funkcjonatu gestosci (DFT) wilasciwosci strukturalnych, elektronowych, optycznych, sprezystych i innych, a
takze zbadanie zaleznosci struktura-wtasnosci dla I -111-VI, (I = Cu, Ag, Il = In, Ga, Al, VI =S, Se, Te itp.)
trojsktadnikowych potprzewodnikow chalkopirytowych (CP) dla zastosowan w ogniwach stonecznych.
Trojsktadnikowy CP I-111-V1, to grupa krysztatow posiadajacych wlasciwosci, ktore czynig je interesujgcymi
dla badan podstawowych i stosowanych. Materiaty te pozwalaja na efektywna modyfikacj¢ kompozycji
przez czg$ciowe podstawienia kationow 1 anionow. Takie podstawienie umozliwia zmiang¢ sktadu
chemicznego materialow prowadzacych do zmiany struktury krystalicznej 1 wtasciwo$ci. Tytulowy materiat
moze by¢ uzyty jako elementy aktywne dla nieliniowych uktadéw optycznych, takich jak filtry optyczne,
aplikacje LED, wysoko wydajne kropki kwantowe do fotokatalizy (na przyktad krysztat CuGaS,), czujniki i
najbardziej perspektywiczne zastosowania ogniw stonecznych. Mozliwo$¢ tworzenia cienkich warstw o
wysokiej jakosci sprawia, ze materiaty CP sa bardzo atrakcyjne dla wytwarzania  czujnikéw
cienkowarstwowych i1 ogniw stonecznych. Potencjalne praktyczne zastosowanie krysztatlow CP wymaga
doktadnego zbadania wlasciwosci zwigzkéw. W ramach tego projektu przeprowadzimy teoretyczne badania
struktury krystalicznej i roznych witasciwosci fizycznych krysztatow CP w ramach formalizmu DFT.

Zbadamy elektronowa struktur¢ pasmowa i wiasciwosci optyczne i fizyczne (np. elastyczne)
czystych krysztatow. Zostanie opracowana technika obliczen z wykorzystaniem réznych typéw funkcjonatu
wymiany i korelacji wraz z podejsciem Hubbarda (DFT + U) oraz korekta dyspersji DFT (DFT-D) w celu
uzyskania wynikéw dla CP bliskich do danych eksperymentalnych. Poniewaz krysztaty CP stosunkowo
fatwo tworza state roztwory, z fundamentalnego punktu widzenia interesujace jest zbadanie wplywu
zamiany anionow i kationow na struktur¢ elektronowg tych materiatow. W proponowanym projekcie
zbadane zostana zalezno$ci parametréw strukturalnych i wlasciwosci fizycznych od sktadu chemicznego
roztworu stalego za pomocg symulacji z pierwszych zasad. Symulacja roztworu statego bedzie oparta na
metodach wirtualnej aproksymacji krysztatow (VCA) i supercell (SC). Znalezienie wiasciwosci zwigzkoéw
od sktadu chemicznego pozwoli nam okresli¢ wiasciwy sktad chemiczny w celu uzyskania materiatu o
pozadanymi wlasnosciach .

Domieszkowanie jonami metali alkalicznych i ziem rzadkich prowadzi do pojawienia si¢
dodatkowych poziomow energetycznych w pasmie wzbronionym. Ogniwa stoneczne zostaly stworzone na
podstawie domieszkowania czystego poOlprzewodnika przez jony rdéznych typow. Posrednie ogniwa
stoneczne (IBSC) moga by¢ tworzone na bazie domieszkowanych poétprzewodnikow CP. Korzystajac z
obliczen z pierwszych zasad, zostang przeprowadzone badania polegajace na okresleniu potozenia
poziomow energetycznych domieszek w przewie energetycznej dla réznych krysztatow CP. Ponadto
zostanie wptyw domieszkowania dla réznych atoméw, a takze wptyw ich koncentracji na zwigkszenie
absorpcji $wiatta. Zaktadamy, ze wkonanie projektu wskaze na jak mozna zwigkszy¢ efektywnos¢ tych
materialow w zastosowaniach fotowoltaicznych.

Z drugiej strony komputerowe symulacja powierzchni krysztalow pozwalg wyznaczy¢
najkorzystniejszy i stabilny kierunek rozwoju cienkich warstw z CP. Zbadane zostang rowniez wlasciwosci
energetyczne absorbowanych na powierzchni atomow, a takze ich liczba. Przeanalizujemy takze wplyw
defektow na strukture pasm energetycznych i wtasciwosci materiatow.

Na podstawie obliczen teoretycznych zostanie przeprowadzona analiza korelacji  zasadniczych
wlasnosci CP z ich strukturg. Fundamentalna analiza  relacji pomiedzy parametrami kratowymi
trojsktadnikowych zwigzkow CP, z jednej strony, a promieniami jonowymi, elektroujemno$ciami i innymi
parametrami jonéw, z drugiej strony, pozwoli na okreSlenie prostego modelu empirycznego i znalezienie
postaci funkcji , ktore powigzuja te wielko$ci. Opracowane wyniki zostang wykorzystane do prognozowania
parametréow struktury i wlasnosci dla nowych materiatow izostrukturalnych. Rezultaty projektu zapewnia
systematyczny przeglad wlasciwosci strukturalnych CP i moga shuzy¢ jako wskazoéwki dla syntezy nowych
zwigzkéw CP. Takie badania sg wazne dla zrozumienia natury i wilasciwosci fizycznych materiatow,
procesow, ktore w nich zachodza, a takze dla przewidywania / konstruowania nowych materiatow
funkcjonalnych o predefiniowanych wiasciwosciach. Uzyskane wyniki moga by¢ przydatne do opracowania
efektywnych elementow fotowoltaicznych, a takze poprawy wydajno$ci istniejgcych urzadzen
polprzewodnikowych. Proponowany projekt poszerzy informacje o Wiasnosciach CP i bedzie miat
pozytywny wplyw na nauke i technologi¢, materialoznawstwo, fizyke, a takze na proces wytwarzania
nowych materialow.



