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2D perovskit

2D Perovskite
(A, )m(A)n-1 an3n+1

@ Small organic cation A & 4. 4 .4 . Bmetal Pb%, Snz, Ge*
(A= Cs*, MA* or FAY) - v W W Xhalide, CI, Br, I




Teorija funkcionala gustoce (DFT)

» P.Hohenberg i W. Kohn, Inhomogeneous Electron Gas, Phys.Rev. 136 (1064) B864—
B871.

» W.KohnilL.J. Sham, Self-Consistent Equations Including Exchange and Correlation
Effects, Phys.Rev. 140 (1965) A1133—-A1138.
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Quantum espresso

Baza - ravni valovi
Pseudopotencijali
SCF - samosuglasno polje

‘relax’ i ‘'ve-relax’ rutine (BFGS algoritam)

ey VvV VvV Vv

‘'vdW-DF-cx' - van der Waalls funkcional gustoce s konzistenthnom
izmjenom



SCF - samosuglasno polje

Probna valna funkcija Izracun gustoce naboja Izracun potencijala

Rjesenje Schrodingerove
jednadzbe

IzraCun gustoce naboja

Podudaraju li se stara i
nova gustoca naboja?

Kraj SCF racuna




Delokalizacijska pogreska

H; binding curve B H atom with fractional charge
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lzraCun reakcijske energije

>, E- ) E

produkti reaktants

Relaksacija MAPDI,




Rezultati: 3D perovskit + O, 7

4CH3NH3PbX34+09—4PbXo+2Xo+2HoO+4+4CH3NH,

Izracunato E; Literatura Eg
MAPDI,

MAPbBT,






Rezultati: 3D perovskit + O, I

4CH3NH3PbX5+05 —4PbX2+2X5+2H>O+4CH3NH,,

Izracunato E; Literatura Eg
MAPDI, /.36 eV -1.3% eV

MAPDLBI; 7.88 eV 2.00 eV



Rezultati: 2D perovskit + O,

o PbX,;+09—2PbX5+2Xo+2HyO+4BA

Izracunato E; Razlika v odnosu na 3D
(BAH),Pbl, 5.83 eV 1.23 eV

(BAH),PbBr, 8.07 eV 0.99 eV







Zaklju&ak

Reakcijska energija 3D perovskita s kisikkom
Reakcijska energija 3D perovskita sa superoksidom
Reakcijska energija 2D perovskita s kisikom

vV v v Vv

Preporuceni buducdi izracuni reakcijskin energija 3D i 2D perovskita s
kisikom i superoksidom u strukturi perovskita
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