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Przewodniki przezroczyste — materiaty, ktore sg jednoczes$nie przezroczyste i przewodzg pragd —
odgrywaja kluczowa rolg we wspodlczesnych technologiach potprzewodnikowych 1
optoelektronicznych. Zwiazki tego typu sa rzadkie i zazwyczaj uzyskuje si¢ je, wychodzac od
szerokoprzerwowego izolatora i wprowadzajac silne domieszkowanie, aby nada¢ materiatlowi
przewodnictwo. Choc¢ strategia ta jest stosowana w urzadzeniach komercyjnych, utrudnia
jednoczesne osiggni¢cie bardzo wysokiej przewodnosci elektrycznej i wystarczajaco wysokiej
przezroczystos$ci optycznej. Zainspirowani tym ograniczeniem oraz wczesnymi pracami Zungera
1 wspotautoréw (Phys. Rev. Lett. 115, 176602, 2015) oraz Engel-Herberta i wspotautoréw (Nat.
Mater. 15, 204, 2016), proponujemy alternatywne podejscie: rozpoczaé od metalu z przerwa
energetyczng i uczyni¢ go przezroczystym. W przeciwienstwie do wspomnianych prac, ktore
rozwazaty waski zbior materiatbw mogacych by¢ jednoczesnie metalami z przerwa i
przezroczystymi, chcemy wykazaé, ze wtasciwosci takich metali mozna szeroko stroi¢ poprzez
kontrolowana niestechiometri¢. Konkretnie postulujemy, ze metale z przerwa — zwiazki, w
ktérych poziom Fermiego lezy w gldwnym pasmie przewodnictwa i ktore posiadajg duza
wewnetrzng luke miedzy krawedziami gléwnych pasm — moga wykazywac¢ charakterystycznie
ujemne entalpie tworzenia wakanséw kationowych lub anionowych, co prowadzi do samorzutnej
niestechiometrii. Taka samorzutna niestechiometria moze wystgpowa¢ nawet w niskich
temperaturach i jest wlasnos$cig wewnetrzng zwiazku, a nie artefaktem wzrostu. Oczekujemy, ze
jest to zachowanie ogolne: w typu n-metalach z przerwa tworzenie wakanséw kationowych
umozliwia zanik elektronéw z pasma przewodnictwa do stanow akceptorowych; wynikajaca z tego
ujemna energia rekombinacji elektron-dziura moze kompensowa¢ dodatni koszt energetyczny
utworzenia wakansu zwigzany z rozrywaniem wigzan chemicznych. Taka indukowana poziomem
Fermiego samorzutna niestechiometria moze prowadzi¢ do stabilnych, niestechiometrycznych
zwigzkow o odmiennych wlasciwosciach optoelektronicznych, stabilnych w réznych warunkach.
Dzigki temu odpowiednio kontrolowana synteza materialow moze postuzy¢ do wytwarzania
przewodnikéw przezroczystych o zadanych parametrach: przezroczystosci, przewodnosci i
stabilno$ci. Zwracamy uwage, ze wysokowydajne przewodniki przezroczyste wymagaja: (a)
metali 0 duzej wewnetrznej luce migdzy pasmem walencyjnym a przewodnictwa; (b) na tyle
wysokiego stezenia nos$nikdbw w pasmie przewodnictwa, aby zapewni¢ przewodnictwo
elektryczne; oraz (c) jednoczesnie na tyle niskiego stezenia nosnikdéw, aby ograniczy¢
czestotliwo$¢ plazmowa, tak by absorpcja swobodnych elektronow nie pogarszala wymaganej
przezroczystosci optycznej. Ponadto (d) swobodne nos$niki w pasmie przewodnictwa powyzej
wewnetrznej luki nie powinny destabilizowaé zwiazku poprzez samorzutne tworzenie defektow
indukowanych poziomem Fermiego, ktore thumityby przewodnictwo. Poniewaz odkrywanie
takich zwigzkow metoda edisonowska, czyli prob i bledow, jest niewiarygodne, przeprowadzimy
fundamentalng analize teoretyczng — obliczenia z pierwszych zasad — w celu okreslenia
kryteriow projektowych nowej generacji przewodnikdw przezroczystych. Skoncentrujemy si¢ na
zrozumieniu niestechiometrii w metalach z przerwa 1 wskazaniu, ktore zwigzki mozna
zsyntezowac. Co istotne, praca ta moze wyjasni¢, ktore zwiagzki stanowiag wyjatki od klasycznego
paradygmatu Daltona (prawa statosci sktadu) oraz otworzy¢ nowe zastosowania dla metali z
przerwa.



