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Struktura energetyczna i wlasnosci spektroskopowe jonow 3ds (Cr®*, Mn**) w matrycach
krystalicznych w warunkach ekstremalnych

Celem projektu jest poznanie mechanizmu odpowiedzialnego za sterowanie wtasnosciami emisyjnymi
jonow Mn** lub Cr®* w zalezno$ci od matrycy, w ktorej bedg umieszczone. By poznaé te zalezno$ci
beda przeprowadzone szczegotowe badania (zaréwno eksperymentalne, jak i teoretyczne) materiatow
krystalicznych, w ktorych niewielka czes$¢ - okoto 1-2% - dodatnio natadowanych jonow matrycy jest
zastepowana jonami Mn** lub Cr®*. Domieszkowane materiaty, takie jak Cs,GeFg, LaAlOs, ZnGa,04
itp. maja ogromne znaczenie dla roznorodnych zastosowan optycznych, w szczegélnosci jako zrddta
swiatla i termometria optyczna. W ostatnich latach napotkano kilka probleméw w rozwoju technologii
diod $wiecacych biatym §wiattem (LED) o cieptej barwie. Wigkszo$¢ nowoczesnych bialtych diod LED
opiera si¢ na superpozycji $wiatta niebieskiej diody LED i zéitego luminoforu. Niestety taka kombinacja
wytwarza "zimne" biate $wiatto ze wzgledu na brak emitowanego $wiatto czerwonego 0 odpowiednim
natgzeniu i rozktadzie spektralnym. Dlatego w wiodacych laboratoriach na catym $wiecie prowadzone
sg intensywne poszukiwania efektywnego luminoforu emitujacego czerwony kolor. Krystaliczne
matryce w formie proszkéw, domieszkowane jonami Mn* * s3 bardzo obiecujgcymi luminoforami
pozwalajacymi na rozwigzanie tego trudnego problemu. W proponowanym podej$ciu planujemy
synteze duzych grup materialow izostrukturalnych domieszkowanych jonami Mn**, takich jak
perowskity, podwojne perowskity, fluorki, oksyfluorki itp. 0 r6znym sktadzie kationowym. Zbadane
zostang ich wlasciwosci strukturalne i emisyjne w warunkach normalnych oraz pod wysokim cisnieniem
hydrostatycznym i w szerokim zakresie temperatur istotnym dla zastosowan LED. Nastepnie dokonamy
selekcji materiatow pod katem najlepszej wydajnosci emisyjnej. Zastosowana w projekcie unikalna
metoda spektroskopii wysokociénieniowej utatwi zrozumienie strukturalnych i elektronowych
wlasnoséci tych materiatdéw. Zostang przeprowadzone szczegdtowe obliczenia struktury pasmowej
i wlasnosci optycznych dla zsyntezowanych zwigzkow. Pomoga one wyjasni¢ wyniki eksperymentow
i przez analize porownawcza znalez¢ relacje typu "struktura-wtasnos¢" i "wilasnosé-whasnos¢" oraz —
W przysztosci- przewidywaé wlasnosci emisyjne nowych materiatdw na podstawie analizy obliczen
kwantowo-chemicznych. Termometria optyczna- jest to szybko rozwijajacy si¢ obszar, ktory jest bardzo
wazny dla zastosowan w uktadach biologicznych oraz w medycynie, poniewaz jest nieinwazyjng
metoda, ktora moze by¢ stosowana do okreslania temperatury nawet wewnatrz zywych organizmow.
Technika ta oparta jest na zmianach wzajemnej relacji pomiedzy charakterystycznymi pikami
emisyjnymi lub na zmianach stanéw wzbudzenia w zaleznoéci od temperatury. Jony Cr3* sa
doskonatymi kandydatami dla takich sond termometrycznych, poniewaz ich widma emisyjne po
umieszczeniu w ciele statym (na skutek odziatywania z wewnetrznym polem krystalicznym) sktadaja
si¢ z kombinacji przejs¢ spinowo dozwolonych lub zabronionych, ktorych czasy zycia silnie zaleza od
temperatury. W tym celu planujemy zbada¢ mechanizmy, ktore zmieniajg intensywnosc¢
promieniowania podczas tych przejs¢ i granice zmienno$ci intensywnosci, za$§ badania te bedg
obejmowa¢é synteze, pomiary wiasnosci spektralnych w warunkach normalnych oraz przy wysokim
cisnieniu. Obliczenia oparte funkcjonale gestosci umozliwia poznanie relacji pomigdzy struktura
a wlasciwo$ciami emisyjnymi tych Zwigzkow. Projekt przewiduje potaczenie
dziatan eksperymentalnych i teoretycznych trzech grup badawczych w Polsce, ktore od lat wspotpracuja
z wiodacymi o$rodkami na $wiecie: zespot z UJD (prof. MG Brik, kierownik projektu, odpowiedzialny
za obliczenia wlasciwosci elektronicznych, strukturalnych i optycznych badanych zwigzkoéw) oraz dwie
grupy eksperymentalne: z Uniwersytetu Gdanskiego (prof. M. Grinberg, odpowiedzialny za
spektroskopi¢ wysokocisnieniowg) i Uniwersytetu Wroctawskiego (prof. E. Zych, odpowiedzialny za
syntezg 1 spektroskopi¢ W szerokim zakresie temperatur). Mozliwosci eksperymentalne i umiejetnosci
teoretyczne oraz istniejaca wieloletnia i owocna wspotpraca pomiedzy partnerami projektu, stanowia
solidng podstawe do synergicznego rozwoju prowadzacego do realizacji proponowanego projektu.
Efektem realizacji projektu bedzie usystematyzowana wiedza na temat interakcji jonow domieszek Mn*
*lub Cr** z matryca, jako luminoforéw i materiatdw termometrycznych. Projekt bedzie miat pozytywny
wplyw zarowno na badania fundamentalne jak i na potencjalne zastosowania. Dzigki utworzenie
nowych etatow dla doktorantéw i mtodych badaczy ze stopniem doktora umozliwi si¢ im aktywny udziat
w pracach interdyscyplinarnego zespotu z mig¢dzynarodowa wspotpraca oraz mozliwos¢ publikacji
W prestizowych czasopismach i udziat w miedzynarodowych konferencjach .



