Laboratorium badan wtasciwosci ferroelektrycznych i zastosowan metod DFT (p.105N)

1. Spis aparatury i najwazniejsze mozliwosci pomiarowe wraz ze zdjeciami.
— Zestaw do pomiaru wiasciwosci elektrycznych/dielektrycznych  materiatéw
ferroelektrycznych
e Miernik LRC GWINSTEK LRC-8110G, 20Hz-10MHz
e Automatyczny regulator temperatury,
e Zestaw komputerowy z programem pomiarowym.
— Zestaw do pomiaru wtasciwosci piroelektrycznych materiatéw ferroelektrycznych
e Elektrometr LCHR 6517A Keithley,
e Regulator temperatury wraz z zasilaczem,
e Zestaw komputerowy z programem pomiarowym.
— Zestaw do pomiaréw dylatometrycznych metodg pojemnosciowa
e AH 2500A, 1 kHz Automatic Capacitance Bridge,
e Regulator temperatury
e Zestaw komputerowy z programem pomiarowym..
— Skomputeryzowane stanowisko do pomiaru petli histerezy ferroelektrycznej metoda
napieciowa/pragdowa w sktad ktérego wchodza:
e Uktad Sawyera-Towera,
e oscyloskop cyfrowy,
e oscyloskop analogowy,
e autotransformator,
e regulator temperatury wraz z zasilaczem,
e zestaw komputerowy z oprogramowaniem pomiarowym
— Uktad pomiarowy do pomiaru witasciwosci elektrycznych/dielektrycznych pod
naciskiem jedno/dwuosiowym (0-2000 bar) w zakresie temperatur od pokojowej do
600°C.
e Miernik LRC GWINSTEK LRC-8110G, 20Hz-10MHz
e Automatyczny regulator temperatury
e Zestaw komputerowy z programem pomiarowym..
— Uktad pomiarowy do pomiaru wspoétczynnika Seebeck’a w zakresie temperatur od
pokojowej do 500°C (wraz z zestawem komputerowym i programem pomiarowym).
— Pity drutowe UNIPRESS-WS22 do precyzyjnego przecinania prébek materiatéw
krystalicznych i ceramicznych.

2. Opis mozliwosci badawczych laboratorium

W laboratorium prowadzone sg prace badawcze dotyczgce miedzy innymi wtasciwosci
dielektrycznych, elektromechanicznych i termodynamicznych krysztatéw i ceramik
ferroelektrycznych, a takze roztworéw statych ferroelektrykdw na bazie BaTiOs,
Nao.5Bio.sTiO3, Ko.sBio.5TiOs, KosNaosNbOs itp., ktore sg pozyskiwane we wspofpracy z
innymi osrodkami naukowymi i badawczymi w kraju i zagranica. Badania w
laboratorium majg na celu przyblizenie problemu mechanizméw odpowiedzialnych za
przemiany fazowe wystepujgce w ferroelektrycznych zwigzkach typu perowskitu
(ABOs) oraz okreslenie wptywu jaki wywiera na ich przebieg i wtasciwosci fizyczne



wprowadzanie obcych jondw, warunkdéw wytwarzania oraz dziatanie czynnikow
zewnetrznych (nacisku jedno- i dwuosiowego, statego i zmiennego pola
elektrycznego). Wyposazenie naszego laboratorium pozwala na badanie
charakterystyk prgdowo napieciowych, a takze wykonanie badan impedancyjnych.
Wykonywane sg rowniez badania wtasciwosci dielektrycznych/ferroelektrycznych
materiatdéw ceramicznych po uprzedniej ich polaryzacji. Badania sg przeprowadzane
w zakresie temperatur od pokojowej do 600°C.

Dodatkowo na wyposazeniu laboratorium sg pity drutowe do precyzyjnego przecinania
zarowno probek materiatéw ceramicznych jak i krystalicznych, dzieki ktérym
bezposrednio przed pomiarem mozemy docigé¢ probke badanego materiatu do
odpowiednich wymiarow (wymaganych do danego pomiaru). Po takim zabiegu prébka
wymaga dodatkowego przygotowania, aby pozby¢ sie wszelkich niedoskonatosci, ktére
mogtyby negatywnie wptynaé¢ na wyniki pomiaréw, ktére réwniez wykonywane jest w
laboratorium.

W ramach laboratorium prowadzone sg rdwniez badania teoretyczne ab initio - Teoria
funkcjonatu gestosci DFT (Density Functional Theory), czyli zbiér wielu metod
kwantowo-mechanicznych, stuzgcych do modelowania budowy krysztatow oraz
czgsteczek chemicznych. Wykonywane sg obliczenia ab initio kodem komercyjnym
VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) oraz ogdlnie dostepnym Quantum
Espresso na klastrach obliczeniowych.

Opis tematyki i prowadzonych aktualnie badan, przyktadowe wyniki, wizualizacje,
wykresy.

Obecnie w laboratorium prowadzone sg badania dotyczgce wptywu warunkéw
technologicznych na wybrane witasciwosci fizykochemiczne tytanianu sodowo
potasowego KBT, niobianu sodowo potasowego KNN i innych materiatéw o strukturze
perowskitu (poli- i monokrysztatéw), w szczegdlnosci badania wtasciwosci
dielektrycznych, piroelektrycznych oraz petli histerezy ferroelektrycznej, a takze
badanie zjawiska termoelektrycznego (efekt Seebecka).

W ramach prowadzonych badarn metodami DFT obecnie prowadzone sg badania
okreslenia wptywu domieszkowania atomami Co, Sr ,Fe, Mn, Nb, Zn roztwordw statych
na bazie zwigzkéw ferroelektrycznych BT, NBT oraz KBT na:

Dynamike sieci, polaryzacje elektryczng

Okreslenie optymalnej przerwy energetycznej dla celdw fotowoltaiki

Wyznaczenie wartosci parametrow fizycznych takich, jak:

Gestosc stanow fononowych

Gestos¢ stanow elektronowych

Struktura pasmowa

Efektywne fadunki Borne’a

Rozktad gestosci fadunku



Przenikalnos¢ elektryczna - epsilon

Widma Ramana
Widma IR
Wartos¢ optymalnej przerwy energetycznej w materiatach wykorzystywanych w

fotowoltaice

Opracowanie i analiza otrzymanych wynikéow, np. w programie OriginLab oraz
PHONON.

Przyktadowe wyniki/wizualizacje/wykresy otrzymane z pomiaréw w laboratorium:
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Operator :

Laboratory : AP Krakdéw
Atmosphere : Air

Piston Material : A1203
Sample Length : 1.00 mm
Range : 200 um
Comments :
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4. Opis mozliwosci realizacji prac studenckich np. licencjackich, magisterskich ew.
innych aktywnosci studenckich.

Wyposazenie laboratorium pozwala na prowadzenie badan pod katem wykorzystania
zarowno w pracach licencjackich/inzynierskich, magisterskich a takze doktorskich w
zakresie badan wtasciwosci materiatow  dielektrycznych/ferroelektrycznych.
Prowadzone badania z wykorzystaniem metod DTF rdwniez dajg szerokie mozliwosci
w zakresie prowadzenia prac dyplomowych.

Zakres prowadzonych w laboratorium prac daje réwniez mozliwos$é na realizacje
tematdéw z zakresu bezpieczenstwa (np. bezpieczenstwa pomiarow).

Studenci chetni do napisania prac dyplomowych obejmujgcych tematyke prac
laboratorium, mogg ustali¢ konkretny temat po konsultacji z wybranym
promotorem/opiekunem.



