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Postep nauki w ostatnich dziesigcioleciach umozliwil wytwarzanie materiatdw o grubosci nanometrow.
Takie nanowarstwy w urzadzeniach (opto)elektronicznych (tj. tranzystorach, ogniwach stonecznych,
czujnikach gazu lub biosensorach) sg czesto taczone w wielowarstwowe struktury materiatow o r6znych
wlasciwosciach. O skutecznos$ci urzadzenia decyduja wilasciwosci warstw skladowych. Kluczowa
kwestig sa procesy zachodzace na powierzchni i na styku materialow lub migdzy materialem otaczajaca
atmosferg. Najwazniejsze dla sprawnosci urzadzen elektronicznych sa wilasciwosci elektroniczne,
chemiczne i morfologiczne materialow. Dlatego przewidywanie tych wlasciwosci i procesow
fizykochemicznych zachodzacych na powierzchniach granicznych jest kluczowe dla projektowania
urzadzen opartych o struktury wielowarstwowe.

W dobie duzej mocy obliczeniowej otworzyly si¢ nowe mozliwosci w materiatoznawstwie.
Wiasciwos$ci materialow mozna przewidzie¢ przed przygotowaniem probek fizycznych. Zastosowanie
modelowania komputerowego badanych materiatdw metodami chemii kwantowej moze postuzy¢ do
wstepnej selekcji najbardziej obiecujacych struktur, ograniczajac pomiary eksperymentalne do waskiej
grupy struktur o optymalnych wtasciwosciach. W zwiazku z tym zmniejsza si¢ koszt i czas potrzebny
do scharakteryzowania nowych struktur, a co za tym idzie poprawia si¢ efektywnos¢ badan.

Struktury hybrydowe, definiowane jako struktury sktadajace si¢ z co najmniej dwoch elementow z
réznych grup materialow, wzbudzaja ostatnio duze zainteresowanie. Najpowszechniejsza kombinacja
jest krystaliczna warstwa nieorganiczna potaczona z organicznymi warstwami molekularnymi. Takie
struktury tacza zalety obu rodzajow materiatow.

Atrakcyjng grupg materiatow, ktore mozna zastosowac jako organiczng czg$¢ struktury, sa
ftalocyjaniny metalu (MPc). Najpopularniejszymi materialami na warstwy nieorganiczne sg tlenki
metali. Popularnym ostatnio tlenkiem metalu jest tlenek aluminium. Jest on badany i stosowany od
prawie wieku, jednak wraz ze wzrostem zainteresowania nanomateriatami, nanostruktury tlenku
aluminium staly si¢ jednym z najpopularniejszych materialdow, majacym zastosowanie w separacji
molekularnej, katalizie, wytwarzaniu i magazynowaniu energii, (opto) elektronice, czujnikach i
biosensorach. Najnowsze trendy w materiatloznawstwie nastawione sa na utrzymanie wysokiej jakosci
urzadzen, ale jednocze$nie obnizanie kosztow produkcji. Jednoczesnie jednym z najwazniejszych
wyzwan dla naukowcow jest wykorzystanie materialdow nadajacych si¢ do recyklingu i znalezienie
mozliwych sposobow ich odzyskania. Z tego punktu widzenia nie nalezy lekcewazy¢ znaczenia badan
aluminium i tlenku aluminium. Materiaty te moga by¢ stosowane jako tansze alternatywy dla innych
metali i tlenkow metali jako elektrody, warstwy w tranzystorach polowych lub podtoza w czujnikach
gazu. Chociaz istnieje wiele obliczeniowych i eksperymentalnych badan powierzchni tlenku
aluminium, interfaza tlenek aluminium/materialty organiczne (tj. MPc) nie jest dobrze
scharakteryzowana. Istniejg jednak potencjalne zastosowania takich interfaz w ogniwach stonecznych
lub tranzystorach. Badanie wplywu ftalocyjanin metalu na wilasciwosci tlenku aluminium, oprocz
urzadzen elektronicznych, moze by¢ rowniez wykorzystane do odzyskiwania aluminium. Ostatnio
pojawity si¢ badania wskazujace na mozliwo$¢ zastosowania ftalocyjanin metalu jako inhibitoréw
korozji aluminium. Dlatego celem tego projektu jest zastosowanie nowej metodologii opartej na
modelowaniu teoretycznym poprzedzajacym badania do$wiadczalnej w celu zrozumienia procesow
zachodzacych na powierzchni i interfazie w strukturach opartych na tlenkach aluminium i
ftalocyjaninach metalu.

Potencjalne wyniki projektu mogg przynies¢ korzysci zarbwno ekonomiczne, jak i sSrodowiskowe w
produkcji efektywnych urzadzen na bazie nadajgcego si¢ do recyklingu aluminium oraz jego tlenku.
Ponadto, potencjalny szeroki wplyw projektu na inzynieri¢ materialowa, to oprocz scharakteryzowania
interfazy konkretnego tlenku i ftalocyjanin metalu, wskazowka metodologicznga do projektowania
podobnych uktadow.



