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Увод

Дефиниција, особине значај и примене органских 

материјала.

Методи за опис електронских стања у материјалу.

Пример прорачуна електронских стања и симулације 

електронског транспорта у органским материјалима.



  

Сунчева енергија

Земља прима енергију 3.85 x 1024 J годишње од Сунца.

Светска потрошња енергије 2008. год. је била 4.74 x 1020 J.



  

Како раде соларне ћелије?

Упадна светлост креира носиоце наелектрисања.

Носиоци наелектрисања треба да стигну до спољашњих 

котаката да би се добила струја.



  

Тренутни статус соларних ћелија на бази 
органских материјала



  

P3HT

MEH-PPV

•Један ланац полимера:    

•Ланци у реалном материјалу:    

Органски материјали



  

•Предности
•јефтино се могу произвести
•лаки и савитљиви
•велике могућности синтезе 
различитих полимера

•Мане
•мала покретљивост 
носилаца.
•осетљивост на UV.
•деградација са временом.

•Примене

OLED OFET OPV

http://www.cstf.kyushu-u.ac.jp/~adachilab/research_b_e.html

Предности и примене органских материјала



  

Стање на тржишту

•Market for OLEDs (displays)
•$310M in 2008
•$4,400 M in 2015 (projection)

•Market for OFETs (RFID tags + 
backplanes)

•$16M in 2008
•$10,000M in 2015 (projection)

•Market for OSCs
•$0.5M in 2008
•$223M in 2015 (projection)

www.nanomarkets.net



  



  

Како предвидети особине материјала?

Електрична проводност

Топлотна проводност

Апсорпција светлости

Механичке особине – Јунгов модуо, еластичне константе



  

Шредингерова једначина за један електрон

Временски зависна Шредингерова једначина

Временски независна Шредингерова једначина

Е је енергија честице 



  

Опис система честица у квантној физици

Систем честица у класичној физици
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Систем честица у квантној физици
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Шредингерова једначина за систем са више 
честица (реалан материјал) (1)

Координате (непокретних) атома: 

Временски независна Шредингерова једначина



  

Шредингерова једначина за систем са више 
честица (реалан материјал) (2)

Ова једначина (у принципу) описује све материјале!

Проблем:

– Потребно је наћи функцију 3N променљивих.

– Такву функцију је чак немогуће и меморисати у 

компјутеру.  

Неопходне су апроксимације при решавању ове једначине.



  

Свођење на једночестични проблем – density 
functional theory (1)

Хоенберг-Кон теорема (1964): 

– Густина укупног електронског наелектрисања 

једнозначно одређује све особине система [тиме и 

таласну функцију Ψ(x
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Свођење на једночестични проблем – density 
functional theory (2)

Кон-Шамова једначина (1965)

Интеракција електрона са језгрима

Електростатичка интеракција 
између електрона

Остатак који зависи само од густине
електронског наелектрисања, али 
израз за овај члан није познат, па се
мора апроксимирати. 



  

Самосагласно решавање једначина



  



  

Доступни компјутерски програми

http://en.wikipedia.org/wiki/List_of_quantum_chemistry_and_solid_state_physics_software

Улаз – координате атома; Излаз - енергије и таласне ф-је. 



  

Атомска структура (координате атома)

 Класична млекуларна динамика.
 Симулирано каљење.



  

N. Vukmirović and L.-W. Wang, J. Chem. Phys. 128, 121102 (2008)

Метод крпљења нелектрисања (Charge 
patching method)



  

 Стања у P3HT полимеру:  
 локализована на неколико (3-6) прстенова 

полимера.

P3HT – 5 ланаца са по 20 
прстенова (2510 atomа)

blue: 18.910eV
green: 18.888eV
cyan: 18.755eV
red: 18.690eV
pink: 18.682eV
black: 18.675eV
white: 18.654eV

Електронска структура (енергије нивоа и 
таласне функције)

N. Vukmirović and L.-W. Wang, J. Phys. Chem. B 113, 409 (2009)



  

10x10x10 box3nm

30nm

300nm

10x10x10
    box

0.14nm

Симулација на више дужинских скала за 
прорачун транспорта носилаца

N. Vukmirović and L.-W. Wang, Nano Lett. 9, 3996 (2009)



  

Покретљивост носилаца

Exp Refs:
Tanase et al, PRL 91 216601 (2003)
Craciun et al, PRL 100 056601 (2008)

http://www.colourlovers.com/uploads/2008/02/sydney_lightning_bolts.jpg

•Микроскопски увид у путање 
струје у материјалу.

Holes in P3HT polymer

N. Vukmirović and L.-W. Wang, Nano Lett. 9, 3996 (2009)
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