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Obliczenia ab initio oparte na teorii funkcjonalu gestosci (ang. Density Functional
Theory, DFT) stanowig nieocenione narzedzie badawcze dzigki zdolno$ci iloSciowego
przewidywania réznych wilasciwosci fizycznych uktadéw. Mimo, ze sg to obliczenia duzej
skali, wymagajace komputeréw duzej mocy i duzych zasobow obliczeniowych, w tym
pamigci (dziesigtkow gigabajtow RAM) i dlugich czaséw pracy CPU (siggajacych nawet
dziesigtkow lat), to dzieki nowoczesnej technice komputerowej, np. zréwnoleglaniu obliczen,
w stosunkowo krotkim czasie i niewielkim kosztem mozna uzyskiwaé¢ wiarygodne
charakterystyki ilo$ciowe parametréw fizycznych hipotetycznych materiatlow, pod katem ich
potencjalnych zastosowan, wskazujac kierunki rozwoju technologii i badan do§wiadczalnych.

Na przestrzeni ostatnich kilku lat, przy Scistej wspotpracy z grupa fizyki do§wiadczalne;j
na Wydziale Podstawowych Problemow Techniki, Politechniki Wroctawskiej (Laboratorium
Optycznej Spektroskopii Nanostruktur), wykonano szereg badan obliczeniowych metodami
ab initio. Wyniki zastosowanych metod najpierw konfrontowane byly z uzyskiwanymi w
lokalnym laboratorium i/lub znanymi z literatury wynikami eksperymentalnymi. Po
sprawdzeniu w ten sposob wiarygodnosci (najczesciej pozytywnie), te same metody
stosowano do predykcji wiasciwosci uktadéow wezesniej niezbadanych w rzeczywisto$ci.
Badania koncentrowaty si¢ przede wszystkim wokot struktur elektronowych réznych uktadoéw
potprzewodnikowych (Ge(1-x)Snx, , AINxP(1-x), stopy Ga-V-Bi i In-V-Bi, M0S2, MoSe2,
WS2, WSe2), w tym znaczace z punktu widzenia zastosowan odlegloéci energetyczne w
strukturach pasmowych (przerwa skosna, prosta (optyczna), rozszczepienie spin-orbita,
bezwzgledne potozenia pasm wzgledem prozni, tzw. offsety), a takze ich zaleznosci od sktadu
w ukltadach mieszanych, cisnienia 1 napr¢zen. Badano tez inne charakterystyki, jak state
elastyczne czy wlasciwosci strukturalne. Uzyskano wiele satysfakcjonujacych wynikow, ktore
opisano m.in. w publikacjach [1-9]. W prezentacji znajdg si¢ najwazniejsze i najciekawsze
wyniki obliczen, w poréwnaniu z eksperymentem, oraz najciekawsze przewidywane
wlasciwos$ci materiatdow hipotetycznych.
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