Projekt 6.5 Efekty ekscytonowe w perowskitach dla celow fotowoltaicznych i laserowych

Promotor: dr hab. Matgorzata Wierzbowska

Instytut: Instytut Wysokich Cisnien PAN

Laboratorium: Laboratorium Krystalizacji (NL3)

www:

https://scholar.google.pl/citations?hl=pl&user=Vk Z3dQAAAAJ&view op=list works&sortby=pubdat
e, http://www.unipress.waw.pl/~wierzbowska/

Opis:

Perowskity ABX3 (A=methylammonium,formamidinium,Cs,Rb B=Pb,Sn X=Cl,Br,l) oraz ich
struktury niskowymiarowe (2D, nanodruty, kropki kwantowe) i heterostruktury z warstwami
organicznymi nieustannie zyskujg popularnos¢ jako materiaty fotowoltaiczne i optoelektroniczne
(diody, lasery, detektory). Od 2014 roku, optycznie pompowane lasery perowskitowe, zaréwno
impulsowe jak i ciagte, sg publikowane. Jednakze, do tej pory nie udato sie skonstruowac lasera
pompowanego elektrycznie, co jest naszym celem. Energie wigzania ekscytondw w tych materiatach
sg w granicach 25-400 meV, zapewne to nie jest rekord. Dzieki wysokiemu wspétczynnikowi odbicia
Swiatta (2.2-2.5) na granicy perowskit-powietrze, naturalne wneki nanoczastek nie wymagajg luster.
Ponadto, zintegrowany system perowskitowy z warstwg aktywng optycznie oraz lustrami
topologicznymi mdgtby by¢ otrzymany w celu zbudowania lasera polarytonowego.

Doktadne policzenie interesujgcych wtasnosci jest mozliwe w ramach formalizmu funkcji
Green'a, z réwnania Bethe-Salpeter (program Yambo), z funkcjami i energiami witasnymi
Hamiltonianu pola $redniego otrzymanego w ramach DFT (program Quantum-Espresso) uzytymi jako
parametry wejsciowe do konstrukcji nieoddziatujacej funkcji Green'a i operatora energii wtasnej.

Cel projektu:

Celem projektu jest zdobycie biegtosci w postugiwaniu sie narzedziami komputerowymi do
otrzymywania wtasnosci ekcytonowych materiatow, zrozumienie mechanizméw silnego (dla laseréw)
lub stabego (dla baterii stonecznych) parowania elektron-dziura i zwigzanie tych mechanizméw ze
strukturami geometrycznymi i chemicznymi perowskitow. Laser perowskitowy pompowany
elektrycznie bedzie zaproponowany teoretycznie i zbudowany we wspdtpracujgcych grupach
doswiadczalnych.

Wymagania:

- kandydat/ka powinien/powinna mie¢ skoniczone studia magisterskie w jednej z dziedzin:
fizyka, chemia, informatyka Ilub kierunkéw pokrewnych i silng motywacje do rachunkéw
materiatowych oraz zrecznos¢ w postugiwaniu sie Srodowiskiem linux,

- dobra znajomosc jezyka angielskiego jest bardzo przydatna,

- szukamy kandydatdw znajacych przynajmniej jeden jezyk programowania
komputerowego.
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