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Od czasu odkrycia w 2004 roku grafenu — sze$ciokatnej struktury o grubosci pojedynczego atomu zbudowanej
z atomow wegla — oraz jego niezwyklych wilasciwosci, zainteresowanie uktadami dwuwymiarowymi
nieustannie wzrasta. Szczeg6lnie cickawe sg materiaty na bazie dichalkogenkow metali przejsciowych, takich
jak zwiazki molibdenu i wolframu z siarka, selenem i tellurem. W formie dwuwymiarowej sa one
polprzewodnikami emitujagcymi $wiatlo w zakresie widzialnym, co pozwala na ich zastosowanie np.
w tranzystorach, ogniwach fotowoltaicznych i urzadzeniach optoelektronicznych. Symetria ich budowy
krystalicznej oraz obecno$¢ ciezkich atomdéw metalu prowadzi do sprzezenia wiasciwosci optycznych ze
spinowymi. Zjawisko to otwiera ogromne mozliwosci dla rozwoju optoelektroniki, na przyktad w dziedzinie
komputerow kwantowych.

Rozwoj technologii  otrzymywania tych materiatdéw pozwolit na uzyskanie tak zwanych struktur van der
Waalsa, sktadajacych si¢ z dwoch lub wiecej pojedynczych warstw atomow utozonych na sobie w pionie — jak
klocki Lego. Umozliwia to kontrolg wlasciwosci materiatow w celu uzyskania warto$ci pozadanych dla
okreslonych zastosowan. Ich zrozumienie i wykorzystanie wymaga prowadzenia badan eksperymentalnych
i teoretycznych. Te ostatnie nie sg jeszcze w petni rozwinigte, by ilo§ciowo scharakteryzowac i przewidywac
wlasciwosci struktur dwuwymiarowych

Jednym ze sposoboéw badania whasciwosci potprzewodnikow jest pomiar ich widm optycznych w polu
magnetycznym. Pozwala ono mi¢dzy innymi na wglad w strukture ekscytonéw — charakterystycznych czastek
wystepujacych w poélprzewodnikach i determinujagcych ich wlasciwosci optyczne. Zewnetrzne pole
magnetyczne zmienia energi¢ ekscytonéw, co objawia si¢ przesunigciem pikow w zmierzonych widmach,
a jego wielko$¢ jest opisywana przez tak zwane g-czynniki. W materiatach dwuwymiarowych parametry te
osiagaja niespotykane dotad wartosci, co stymuluje obecne badania eksperymentalne i teoretyczne. Wartosci
g-czynnikow zaleza takze od czynnikow takich jak naprezenia, pole elektryczne, kat skrecenia i utozenie
warstw w strukturach van der Waalsa. Zrozumienie tych zaleznosci ma fundamentalne znaczenie dla badan
tych materiatow i ich zastosowan technologicznych.

Celem niniejszego projektu jest zbadanie g-czynnikoéw ekscytonowych w strukturach van der Waalsa na bazie
kilku klas materialow: ortorombowych monochalkogenkéw, heksagonalnych dichalkogenkow
i trichalkogenkéw, a takze nowo odkrytych zwiazkéw MA»Zs4, w formie krysztaldéw objetosciowych,
monowarstw i heterostruktur warstwowych. Obliczenia beda prowadzone w ramach Teorii Funkcjonatu
Gestosci  (ang. DFT) — kwantowomechanicznej metody pozwalajacej na precyzyjne wyznaczenie
g-czynnikow. Ponadto, zbadany zostanie wptyw wybranych czynnikéw zewngtrznych: naprgzen, ci$nienia
hydrostatycznego i pola elektrycznego, oraz konfiguracyjnych: sktadu heterostruktury, utozenia i wzglednego
kata skrecenia warstw, z ktorych jest zbudowana. Zostanie takze opracowana nowa metodologia badan
ekscytonow hybrydowych. Rezultaty obliczen pomoga w ilosciowej interpretacji wynikow najnowszych
badan eksperymentalnych prowadzonych przez zagranicznych wspotpracownikow. Beda takze stanowic baze
dla inzynierii g-czynnikoéw ekscytondéw dla szerokiej klasy uktadow dwuwymiarowych. Pozwolg one roéwniez
na przewidywanie wlasciwosci nowych, niebadanych dotad materiatow. Efekty tego projektu beda stanowic
wktad do podstawowych badan materiatowych metodami fizyki teoretycznej i obliczeniowej, ktore sa
konieczne do opracowania nowych technologii i urzgdzen optoelektronicznych.



