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Primjene za koje se istrazuju:

Supravodici (visoko temperaturni)

Kolosalni magnetootpori

lonski vodici

Mikroelektronicke i komunikacijske primjene (dielektricna svojstva)
Fotovoltaici (najviSe zasluzni za eksploziju publikacija)

Laseri

LED (interes ovog seminara)

Katalizatori (fotoelektroliza i kataliticni pretvornik)

Scintillator (prinos od 100,000 fotona/MeV)



Svojstva i struktura

3D perovksit strukturne formule 2D perovskiti strukturne formule A'TTA1-B[1Xs[1+1, za A monovalentan,
ABXs m=2, imamo Ruddlesden-Popper perovskite (RPP), a za A’ bivalentan,
m=1, Dion-Jacobson perovskite (DJP)
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Konstrukcija aproksimativnih

I
struktura je napravljena

Tehnolog

7

pomocu

ASE (Atomic Simulation
Environment) paket za Python

programski jezik

GAFF potencijali za organske
molekule su napravljeni s
Gaussian programom za

kompjutersku kemiju

Molekularna dinamika i

optimizacija strukture je

napravljenja uz pomo¢ LAMMPS

koda




Konstrukcija aproksimativnih pocetnih struktura
Knjiznica Sablona
Sve Sablonske strukture imaju anorganski sloj

napravljen od PbBr: oktaedara s MA (metil amonijak
- CHeN*) molekulom izmedu

Svaka Sablona je kombinacija razlicitih parametara:

e Debljina anorganskog sloja n
e Jedini¢na Celija (2x2) ili (V2xVv2)
e Velicina: jedan ili dva sloja

e Odmak slojave: daili ne




Primjer razlicitih debljina anorganskih
slojeva: n=3, 2, i 1, tim redosljedom

Primjer jedinicnih Celija:
(V2xv2) - iznad
(2x2) -ispod



3-(aminometil)piperidinium - (3JAMP)

Molekula 3AMP kemijske formule CsH1:N: je
dvovalentni kation s dvije aminske skupine kojima
stvara vodikove veze s anorganskim slojevima
Dion-Jacobson perovskita

Za razliku od Ruddlesden-Popper perovskita koji
imaju van der Waalsove sile u medusloju, zbog
jacih vodikovih veza DJP su stabilniji




Konstrukcija potencijala

Za simuliranje potencijal koristimo model AMBER (Assisted Model Building with Energy
Refinement). AMBER polja sila su napravljena za molekularnu dinamiku biomolekula.

Organske molekule iz strukture (3AMP) se Salju u Gaussian program za kompjutersku
kemiju kojim se za njih raCuna GAFF potencijal.

Hibridni klasicni potencijal modeliramo kao sumu dva dijela. Prvi je nevezujudi potencijal
koji ovisi samo o udaljenosti izmedu jezgara, a drugi je vezujuci potencijal koji ukljucuje
veze, dihedrale i kuteve opisane GAFF-om.
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Algoritam skakutanja po minimumima (minima hopping algorithm)

e efikasna ijednostavna metoda globalne optimizacije

e naizmjeni¢no radimo molekularnu dinamiku i optimizaciju lokalne strukture uz
pomo¢ LAMMPS-a

e nakon svakog ciklusa struktura mora zadovoljiti zadani kriterij da bi bila
prihvadena kao novi lokalni minimum plohe potencijalne energije
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Nakon svakog ciklusa za koji struktura ne zadovoljava kriterije u molekularnoj
dinamici sljedeceg ciklusa temperatura se povecava (faktor povecanja x1.1)

Dva kriterija moraju biti zadovoljena da bi struktura bila prinvacena kao novi
lokalni minimum:

e Energija strukture je manja ili veca
unutar dopustene vrijednosti

e Usporedujemo sli¢nost strukture s
pronadenim minimumima pomocu
metode Oganovljeva otiska prsta
(Oganovs fingerprint)




Rezultati: n=1

Prva struktura je napravljena s parametrima :

e jedinic¢na cCelija (2 x 2)
e debljina anorganskog slojan =1
e dvoslojna superstruktura

_____________________________



Strukture pronadenih minimuma s lijeva na

desno: 1., 2., 3., 4., te posljednja 5. koja nije

minimum vec zadnja struktura koju je

algoritam pronasao i predstavlja raspad

sistema na temperaturi T = 1700 K Graf energije
minimuma (na desno)
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Rezultati: n=¢

Prva struktura je napravljena s parametrima :

e jedinic¢na cCelija (2 x 2)
e debljina anorganskog slojan =2
e dvoslojna superstruktura




Strukture pronadenih minimuma
s lijeva na desno: 1., 2. 3.
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Rezultati: n=3

Prva struktura je napravljena s parametrima :

e jedinic¢na cCelija (2 x 2)
e debljina anorganskog slojan=3
e dvoslojna superstruktura




Strukture pronadenih minimuma:
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Hvala na paznji!



