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3D perovskit - MAPbI3 2



2D perovskit 3



Teorija funkcionala gustoće (DFT)

 P. Hohenberg i W. Kohn, Inhomogeneous Electron Gas, Phys.Rev. 136 (1064) B864–

B871.

 W. Kohn i L.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 ‘vc-relax’ rutine (BFGS algoritam)

 ‘vdW-DF-cx’ - van der Waals funkcional gustoće s konzistentnom 

izmjenom
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SCF - samosuglasno polje 6



Delokalizacijska pogreška 7



Izračun reakcijske energije 8

Relaksacija MAPbI3



Rezultati: 3D perovskit + O2
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Izračunato ER Literatura ER

MAPbI3 4.60 eV 1.56 eV

MAPbBr3 7.08 eV 4.98 eV



Relaksirana struktura MAPbI3 10



Rezultati: 3D perovskit + O2
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Izračunato ER Literatura ER

MAPbI3 7.36 eV -1.39 eV

MAPbBr3 9.88 eV 2.00 eV



Rezultati: 2D perovskit + O2
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Izračunato ER Razlika u odnosu na 3D

(BAH)2PbI4 5.83 eV 1.23 eV

(BAH)2PbBr4 8.07 eV 0.99 eV



Relaksirana struktura (BAH)2PbI4 13



Zaključak

 Reakcijska energija 3D perovskita s kisikom

 Reakcijska energija 3D perovskita sa superoksidom

 Reakcijska energija 2D perovskita s kisikom

 Preporučeni budući izračuni reakcijskih energija 3D i 2D perovskita s 

kisikom i superoksidom u strukturi perovskita
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HVALA NA PAŽNJI
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