Nr rejestracyjny: 2018/31/B/ST3/03758; Kierownik projektu: prof. dr hab. Jacek Adam Majewski

Dwu-wymiarowe (2D) materiaty sg krystalicznymi strukturami ztozonymi z pojedynczej warstwy, lub
kilku warstw atomow lub zwigzkéw chemicznych. Niezwykte wlasnosci dwu-wymiarowych materialow
otworzyly nowe mozliwosci naukowcom i inzynierom dominujac dzisiejsza nauke o nano-materiatach.
Obecnie najczesciej badanymi materiatami 2D sg grafen i jego pochodne, jak réwniez zyskujace na
popularnosci dichalkogenki metali przejsciowych (TMDC), takie jak na przyktad MoS,. Ogolnie,
materiaty 2D mozna klasyfikowac¢ jako elementarne, zwiazki i heterostruktury van der Waalsa. Ostatnio
pojawita si¢ interesujgca grupa nowych materialtdw 2D, mianowicie warstwowe karbidki, azotki, oraz
karbo-azotki metali przejSciowych, tak zwane MXenes. Podstawowe struktury MXenes sktadajg si¢ z
naprzemiennych warstw metalu przejsciowego (TM) oraz wegla lub azotu C (N), na przyktad, TX-X-TM
czy TM-X-TM-X-TM, opisane formutg chemiczng TM»X oraz TM3X,, gdzie X = C lub N. Rodzina
materiatow MXenes powigksza si¢ szybko od odkrycia TizC, w roku 2011. Wstepne badania MXenes
wyraznie wskazuja, ze te materialy moga okazaé si¢ przelomowe w wielu dziedzinach nauki o
materiatach, chemii i fizyki. Ale w chwili obecnej zrozumienie wlasnosci tych materiatow i procesow w
nich zachodzacych jest daleko niekompletne.

Glownym zatozeniem tego projektu jest dostarczenie glgbokiego zrozumienia fizykochemii nowej rodziny
niedawno odkrytych i tylko stabo eksplorowanych materiatbw MXenes, a nastepnie przy pomocy
wspomaganego  eksperymentalnie  komputerowego  projektowania  materiatow  zdefiniowanie
funkcjonalnych nanostruktur, ktore moglyby zosta¢ zastosowane w nowej generacji urzadzen na polu
plazmoniki, spintroniki, termo-elektrycznosci. Przy pomocy wspomaganego eksperymentalnie
modelowania, zamierzamy potwierdzi¢ najwazniejsze hipotezy badawcze projektu: (i) MXenes moga
by¢ bardzo dobrymi materiatami dla plazmoniki i przewyzsza¢ inne do tej pory rozwazane materiaty 2D w
tej dziedzinie, (ii) MXenes tworza rodzing materialdbw o bardzo dobrych wlasnosciach
termoelektrycznych, szczegolnie dla zastosowan wysokotemperaturowych, oraz (iii) poprzez wilasciwa
funkcjonalizacje mozna z jednego materialu MXenes otrzymac¢ struktur¢ o wlasnosciach
potprzewodnikowych, jak rowniez wykazujaca ferromagnetyzm o temperaturze Curie przewyzszajacej
temperaturg pokojowa. Ta cecha MXenes pozwoli na zbudowanie spinowego tranzystora polowego (Spin
FET) catkowicie na bazie jednego materiatu.

Metodologia zastosowana dla wykazania postawionych hipotez badawczych i zrealizowania zatozonego
celu projektu bedzie opierala si¢ na zastosowaniu narzedzi wielkoskalowego modelowania
dostarczajacych wiarygodnych ilosciowych przewidywan dla realnych uktadéow dostepnych
technologicznie, zwykle niedoskonalych i wykazujacych pewien stopien nieuporzadkowania, a nie tylko
dla ‘idealnych’ catkowicie uporzadkowanych struktur badanych dotychczas. Zrealizowanie takiego
narzedzia modelowania bedzie wspomagane przez $cisla wspolprace z grupg doswiadczalng. Synergia
pomiedzy badaniami teoretycznymi 1 eksperymentalnymi powinna dostarczy¢é optacalny schemat
badawczy, ktory zaowocuje nowymi i waznymi rezultatami. Opracowany schemat obliczeniowy na
poziomie atomistycznym dostarczy wiarygodnych ilo§ciowych przewidywan dla stabilnosci rozwazanych
struktur, rownowagowej morfologii i geometrii, elektronowych, optycznych i magnetycznych wlasnosci,
oraz réwnoczesnie pozwoli na obliczenia  tadunkowego, spinowego i cieplnego transportu w
funkcjonalizowanych strukturach MXenes zawierajacych setki tysiecy atomow. Stworzone narzedzie
modelowania musi uwzglednia¢ nastepujace czynniki fizyczne i chemiczne, ktore okreslaja wiasnosci
struktur opartych o MXenes: (i) ksztalt ptaskich i wygicetych ptatkow, (ii) efekty brzegow, (iii)
wewnetrzne defekty strukturalne, (iv) atomy i molekuly bedace pozostatosciami po procesach
technologicznych otrzymywania MXenes, F, O, OH najczgSciej przypadkowo rozlozone na powierzchni,
(v) mozliwo$¢ istnienia struktur stopowych, (vi) intencyjnie wprowadzone na powierzchni¢ atomy i
molekuty funcjonalizujace uktad, oraz (vii) zewnetrzne pola elektryczne i magnetyczne. Scista wspotpraca
z grupg doswiadczalng pozwoli na biezace ewaluowania narzedzia modelowania, okreslenie
wiarygodnosci przewidywan, oraz subtelne udoskonalanie i strojenie modelu.

Opracowanie takiego schematu modelowania begdzie stanowito duze osiggniecie w obliczeniowej
nanonauce i teorii materii skondensowanej, a opracowana metodyka znajdzie zastosowanie do badania
innej grupy materiatbw w przysztosci. Mamy swiadomos$¢, ze hipoteza dotyczaca tranzystora spinowego
jest badaniem typu wysokie ryzyko — wysoka nagroda. Pomimo duzych wysitkow badawczych
zainwestowanych w problem tranzystora spinowego, zadnej grupie badawczej nie udato si¢ zbudowac
dziatajacego urzadzenia bazujacego na jednym materiale, a urzadzenia hybrydowe sg bardzo
nieefektywne.

Realizacja projektu dostarczy rozwigzan nowych i waznych probleméw, dajac znaczacy wktad do fizyki,
chemii i nauki o materialach. W dodatku propozycje nowych funkcjonalnych struktur dla plazmoniki i
termo-elektrycznosci, oraz wskazanie nowej opcji dla realizacji tranzystora spinowego, powodujg, ze
projekt wniesie wklad do problemow gromadzenia i1 konwersji energii oraz przysztosciowej
nanoelektroniki, czyli do zagadnien, ktore sg niezwykle wazne dla rozwoju naszej cywilizacji.



