Meodelovanie 2D polovodi¢ov metodami
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2D materialy

d 2D materialy: hrubka 1 atomu
najznamejsi: grafén

unikatne vlastnosti: Nobelova cena za fyziku (2010)
- vysoka pevnost’ Geim & Novoselov

- ultra vysoka mobilita naboja (massless Fermion)

ALE:

: , ._] nove materialy pripraveneé
- semimetal = nie polovodi¢

s inymi vlastnost’ami:
napr. polovodice +
vlastnosti grafénu (mob. nab.)

- Ziadny magnetizmus
- Ziadne spinové vlastnosti...
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2D material fosforén

d napr. 2D material fosforén

U ina Struktuara ako grafén

a armchair

= |puckered honeycomb)
:>|silna’ anizotropia |

=>|polovodic |

Castellanos-Gomez. A., J. Phys. Chem. Lett. 6, 4280 (2015)
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Sirka zakazaného pasu
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Direct bandgap semiconductors




2D material fosforén

urcnie Sirky zakazaného pasu:
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bezna metoda

!!rozptyl pokryva spektrum od ifracerveného po zelené svetlo!!!




2D material fosforén

urcnie Sirky zakazaného pasu:
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2D material fosforén

urcnie Sirky zakazaného pasu:

Aj A,
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method

1.5 2.140.02%, 1.6%
gap 0.8* 1.0% 2.4% 23 220° 203° 1.8° 1.6° [2.0% 2.240.1%° [2.040.04°, 1.5® 1.7°
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bezna metoda lepSia metoda experiment

= typické aj pre iné 2D materialy @

= potrebujeme lepSie vypoctové metody!!! |




Kvantové Monte Carlo (QMC)

Stochasticka metoda rieSenia
Schrodingerovej rovnice

- ultra presna 1:10 V(x)=x"
- ultra draha numericky 1:1000
- (neobmedzena) skalovatel’nost’
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- W. M. C. Foulkes, L. Mitas, R. J. Needs, and G. Rajagopal, Rev. Mod. Phys. 73, 33 (2001).




QMC vo fosforéne

3 kompletné QMC vypocéty (v€itane tzv. finite-size Skalovania):

U periodicky setup: 1x1 ... 6x6 i.e. 20...720 explicitly corr. electrons
U klastrovy setup: 4x4 , 5x5 , 6x6
U spocitanie Sirky zakazaného pasu:

cca. 30 mil. core hours (SuperMuc)
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(OINORRVAIN]  T. Frank, R. Derian, K. Tokar, L. Mitas, J. Fabian, and 1. Stich, Phys. Rev. X 9, 011018 (2019)
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(d elektronové vlastnosti 2D materialov vieme ultra presne spocitat’
metodami QMC

(J na vypoéty je potrebny (pre-)exascale computing
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