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1. Uvod

Razvoj kvantne fizike utjecao je na razvoj podrucja koje se bavi proucavanjem
nanomaterijala. Nanomaterijali su oni materijali kojima je barem jedna dimenzija izraZena na
nanometarskoj skali. Na takvoj skali promatraju se promjene fizikalnih i kemijskih svojstava

materijala koje su povezane s brojem atoma ili molekula od kojih su izgradeni materijali.

Ukoliko se nanomaterijal rasprostire samo u jednoj ravnini, tada govorimo o
dvodimenzionalnim (2D) materijalima. Takvi se materijali dakle sastoje samo od jednog sloja ili
viSe manjih slojeva koji su medusobno povezani van der Waalsovim silama. Grafen je prvi
proizvedeni dvodimenzionalni materijal koji su znanstvenici uspjeli izolirati tek 2004. godine

unato¢ tomu $to su do toga trenutka napravljena brojna teorijska istrazivanja na grafitu.

Grafen kao i jo$ jedan 2D materijal, heksagonalni borov nitrid ¢ine dio istrazivanja ovog
rada. Njegova je struktura jako sli¢na strukturi grafena. Kazemo da ima heksagonalnu strukturu
koja ujedno predstavlja jednu od najstabilnijih kristalnih struktura. Otkriven je samo godinu dana
nakon grafena, 2005. godine na SveuciliStu u Manchesteru. Zajedno ta dva materijala, grafen i
heksagonalni borov nitrid (skra¢eno hBN), ¢ine promatranu heterostrukturu za koju ¢emo
razmatrati energije adsorpcije atoma europija. Za pocetak promatrat ¢emo kako se ona mijenja u
odnosu na polozaj atoma europija; proucavat ¢emo dvije vrste rubova, tj. dva razlicita spoja dvaju
materijala — spoj duz naslonja¢ smjera (armchair) i duz cik-cak (zig-zag) smjera. Nakon toga
promatrat ¢emo kako se mijenja energija adsorpcije u ovisnosti o Sirini trakice i koncentraciji
adsorbiranih atoma europija. Razmatranje ¢emo moci provesti na temelju teorijskih proracuna
primjenom teorije funkcionala gustoce 1 uz pomo¢ racunalne podrSke bez koje se proracuni ne bi
mogli izvrsiti.

Ovaj ¢emo rad podijeliti na nekoliko poglavlja. U njima ¢emo raspraviti o
nanomaterijalima 1 njthovim opc¢enitim svojstvima gdje ¢emo paZnju posvetiti 2D materijalima,
teoriji funkcionala gustoce, racunalnoj podrsci te nanotrakicama heksagonalnog borovog nitrida.

Na kraju ¢emo opisati detalje proracuna te iznijeti i raspraviti o rezultatima istraZivanja.



2. Nanomaterijali

2.1. Osnovno o nanomaterijalima i njihova podjela

Nanomaterijali jesu materijali kojima je barem jedna od dimenzija izraZzena u
nanometarskoj skali. U ovisnosti o skali, razlikujemo nekoliko vrsta nanomaterijala. Ukoliko je
samo jedna od tri postojece prostorne dimenzije izraZena u nanometarskoj skali, tada govorimo od
dvodimenzionalnim, tj. 2D materijalima. Ukoliko su dvije prostorne koordinate izraZene u
nanometarskoj skali, tada govorimo o 1D materijalima, a ukoliko su sve tri prostorne koordinate
izrazene u nanometarskoj skali, tada govorimo od 0D materijalima [1]. Na Slici 1 mozemo vidjeti

navedenu podjelu [2].

0D 1D 2D

Slika 1: Podjela nanomaterijala - 0D, 1D, 2D [2].

0D materijali jesu materijali kod kojih su nanoc¢estice medusobno izolirane, a primjer mogu
biti nanocestice zlata koje se koriste za prijenos citostatika, tj. lijekova za uniStavanje tumora te

nanocestice zZeljezovog oksida koje se koriste za uklanjanje arsena iz pitke vode [2, 3].

1D materijali su nanocjev€ice, tj. nanovlakna koja su gradena od materijala kao $to su

ugljik te kadmijev sulfid, a primjenu pronalaze u elektronickim komponentama [2, 3].

2D materijali, kao Sto moZemo vidjeti na Slici 1, izgledaju kao tanki filmovi, tj. premazi, a
sastoje se najcesce od jednog sloja atoma. Takoder se mogu sastojati od malog broja slojeva koji

su u tom slucaju medusobno povezani van der Waalsovim silama [4].



Brojna teorijska istrazivanja grafita dovela su 2004. godine do toga da su znanstvenici
uspjeli izolirati samo jedan sloj grafita po prvi puta u povijesti. To je prvi slucaj da je
eksperimentalno dobiven dvodimenzionalni materijal koji se naziva grafen. Na temelju toga,
brojni su sljedece otkriveni materijali dobili ime na isti nacin, dodavanjem sufiksa -en (npr. silicen,

germanen, fosforen) [1, 3].

Grafen, koji ¢emo proucavati u ovome radu, je 2D materijal koji se sastoji od atoma ugljika
koji su medusobno povezani jednostrukim i dvostrukim kovalentnim vezama. Takve veze stvaraju
heksagonalnu strukturu. Ona je nalik sa¢éama gdje su atomi ugljika medusobno povezani tako da
¢ine Sesterokute [3]. Na Slici 2 prikazane su nanotrakice grafena s razli¢itim vrstama rubova

(naslonjac, eng. armchair i cik-cak, eng. zig-zag rubovi).
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Slika 2: Nanotrakice grafena s razlicitim vrstama rubova (naslonja¢, eng. armchair — gore i cik-cak, eng. zig-zag -

dolje).

Ubrzo nakon otkri¢a grafena, objavljen je veliki broj istrazivanja njegovih svojstava [1].
Naravno, poceli su se tada istrazivati i novi materijali, nakon ¢ega su i sintetizirani, a bili su
debljine jednog ili viSe slojeva. Takve materijale mozemo podijeliti u viSe skupina. Jednu skupinu
¢ine elementalni 2D materijali, a u nju ubrajamo dvodimenzionalni germanij, silicij, fosfor 1 bor,
dok drugu skupinu ¢ine dihalkogenidi prijelaznih metala. To su spojevi opée formule MX,, gdje
je M neki od prijelaznih metala (primjerice molibden, volfram, renij, niobij itd.), a X neki od
halkogenih elemenata (npr. sumpor, selen ili telurij) [4]. Takoder vazan primjer jesu

monohalkogenidi kao §to su GaSe (galij-selen) 1 SnSe (kositar-selen) [3].




Posebno vaZan primjer koji moramo istaknuti je heksagonalni borov nitrid (hBN) jer ¢emo
upravo njega, uz grafen, istrazivati u ovom radu. Izgled heksagonalnog borovog nitrida mozemo

vidjeti na Slici 3.

Slika 3: Heksagonalni borov nitrid.

Ako spojimo viSe slojeva razli¢itth 2D materijala, tada takav spoj nazivamo
heterostrukturom. Razlikujemo vertikalne 1 lateralne heterostrukture. Kod vertikalnih
heterostruktura slojevi materijala nalaze se jedan iznad drugoga, a medusobno su povezani slabim
van der Waalsovim vezama, dok se kod lateralnih heterostruktura materijali slazu jedan pored
drugoga. U ovom radu bit ¢ée opisano istrazivanje lateralne heterostrukture grafena i

heksagonalnog borovog nitrida.

2D materijali mogu se sintetizirati na nekoliko nac¢ina. Razlikujemo mehanic¢ko odvajanje
slojeva, kemijsko taloZenje para i koloidnu sintezu 1 dr. [1, 5]. Upravo je metoda mehani¢kim
odvajanjem slojeva posebne vrste grafita omogucila nastanak grafena. To se dogodilo jer se
navedeni grafit odljepljivao s adhezivne vrpce na kojoj su nalazile mikroskopske Cestice grafita,
medu kojima su neke bile debljine samo jednog sloja atoma. Takav proces mozemo usporediti s
pisanjem grafitne olovke po papiru. S obzirom da se navedenom metodom nisu mogle proizvesti
vece koli¢ine 2D materijala, vremenom su razvijene naprednije tehnike [1]. Na Slici 4 mozemo
vidjeti primjer mehani¢kog odvajanja slojeva u 4 koraka. U prvom koraku adhezivna vrpca prisloni
se na materijal i nakon toga odvaja. U drugom koraku vidimo da na vrpci ostaje nekoliko slojeva
materijala. U tre¢em koraku adhezivnu vrpcu s nekoliko slojeva materijala prislonimo na Zeljenu
podlogu. U posljednjem, ¢etvrtom koraku nakon skidanja adhezivne vrpce na podlozi ostaje samo

jedan sloj materijala [5].



Slika 4: Mehanicko odvajanje slojeva [5].

Sljedeca metoda koju smo ve¢ spomenuli je kemijsko talozenje para. U toj metodi plinoviti
reaktanti reagiraju kemijski sa zagrijanim supstratom, tj. zagrijanom podlogom, $to uzrokuje
nastanak 2D materijala na podlozi. Navedenom metodom, tj. razgradnjom plinovitih ugljikovodika
dobivaju se Cisti slojevi grafena. Upravo je to razlog zasto je metoda kemijskog taloZenja para
naprednija od mehanickog odvajanja slojeva. Nedostatak tog procesa je potreban nizak tlak i

visoka temperatura.

Posljednja metoda koju smo takoder naveli jest koloidna sinteza. Tom metodom nastaju
slojevi odvajanjem od 3D materijala. Naime, na veze izmedu slojeva 3D materijala dodaju se
reagensi koji uzrokuju slabljenje van der Waalsovih sila, §to uzrokuje odvajanje pojedinih slojeva
od materijala. Na taj se na¢in dobivaju mali uzorci, tj. koloidi koji se centrifugiranjem ili nekim
drugim procesom mogu odvajati, ¢ime nastaju jednoslojni 2D materijali [1]. Naravno, metode koje
smo naveli samo su neke od mnogih drugih metoda, ali u ovom radu predmet istrazivanja nisu

metode sintetiziranja pa zbog toga ne¢emo ulaziti u detalje.

2.2. Primjena nanomaterijala i njihova svojstva

Primjena nanomaterijala je doista razli¢ita. Zanimljivo je istaknuti da se upravo u trenutnoj
situaciji kada svijetom vlada pandemija Covid-19 znanstvenici koriste nanocesticama zlata kako

bi razvili test za brzu dijagnozu zaraze virusom Covid-19 [6].



Glavna podruc¢ja u kojima se koriste nanocestice jesu medicina, ofuvanje okoliSa te
elektronika. Neki od primjera kako se nanocestice koriste u podruc¢ju medicine: unistavanje tumora
prostate i mozga, razvijanje cjepiva protiv raka koze, borba protiv Alzheimerove bolesti,
ucinkovitije lije¢enje kroni¢nih bakterijskih infekcija, analiza strukture molekula DNA i RNA te

proteina itd. [6].

Neki od primjera kako se nanocestice koriste u podru¢ju ocuvanja okoliSa: uklanjanje
metalnih iona iz vode, razgradnja ulja na biorazgradive spojeve, razgradnja zagadivaca u zraku,

procis¢ivanje podzemnih voda od ugljikovog tetraklorida, uklanjanje arsena iz izvora vode itd. [6].

Navedimo takoder nekoliko primjera kako se nanocestice koriste u podrucju elektronike:
koriste se kao fotokatalizatori, sluze za poboljSanje rada LED dioda, koriste se za izgradnju
suncevih kolektora; ¢vrstoca i rastezljivost 2D materijala koriste se za izradu elektronickih uredaja
poput mobitela ili tableta, takoder se koriste za izradu PN spojeva i upravljackih elektroda FET

tranzistora itd. [6].

2D materijali imaju mnoga poZeljna svojstva, ali ona koja se najviSe proucavaju su
elektronska, opticka i elasticna svojstva. Prema elektronskim svojstvima, oni mogu biti
supravodici, vodi€i, poluvodici, ali i izolatori. Ponovno spomenimo grafen kao zanimljivi primjer.
Grafen je polumetal, tj. poluvodi¢ bez energetskog procjepa — zbog svoje elektronske strukture
koja pokazuje da se kod njega vodljiva i valentna vrpca dodiruju u samo jednoj tocki. Takva je
struktura vrlo osjetljiva na vanjske utjecaje (npr. elektricna polja i mehanicke deformacije) koji
mogu uciniti da grafen prijede iz poluvodica u vodi¢, ali i obratno. No upravo ta osjetljivost daje

moguénost grafenu da se koristi u podrucju elektronike za izradu senzora [1].

Primjenu u elektronici omogucavaju takoder i razliCita opticka svojstva. Primjerice, neki

su materijali vrlo osjetljivi na svjetlost Sto omogucuje razvoj senzora i u¢inkovitih LED lampi [1].

Spomenimo takoder da mnogi 2D materijali podnose vrlo visoke tlakove te rastezanja bez
pucanja Sto znaci da imaju dobra elasti¢na svojstva. To je moguce jer su atomi povezani jakim
kovalentnim vezama. Najbolji je primjer grafen, ali uz njega sli¢na svojstva imaju i drugi 2D

materijali, npr. fosforen [4].



3. Teorija funkcionala gustoce

3.1. Uvod

Svojstva koja smo naveli u prethodnom poglavlju odredena su uglavnom elektronskom
strukturom atoma. U tom slucaju, da bismo odredili svojstva, moramo tocno odrediti i elektronsku

strukturu. No to predstavlja veliki problem zbog dvije ¢injenice [7].

Prvi je problem udaljenost izmedu elektrona u atomima, koja je manja od de Broglieve
valne duljine elektrona pri temperaturama manjim od 10* K, $to rezultira preklapanjem valnih
funkcija elektrona, zbog ¢ega se umjesto zakona klasi¢ne fizike moraju primijeniti zakoni kvantne

fizike [7].

Drugi je problem taj $to za sustav koji ima viSe od jednog elektrona ne moZemo rijesiti
Schrédingerovu jednadzbu. Povecanjem broja elektrona u sustavu, raste i tezina rjeSavanja
problema. Upravo se zbog toga za odredivanje elektronske strukture koriste metode

aproksimiranja [7].

Rjesavanjem vremenski neovisne Schrodingerove jednadzbe koja je dana sljede¢im

oblikom:
AY(ry, 1y, ... , 1) = E¥(ry, 13, .. 1T, (3.1)

gdje je H hamiltonijan sustava, W(ry, 15, ... ,7;,) valna funkcija, a £ ukupna energija sustava,
mozemo odrediti svojstva nerelativistickog kvantnog sustava. Hamiltonijan sustava sastoji se od
kineticke energije jezgri i elektrona, potencijalne energije Coulombovog medusobnog odbijanja
jezgri, potencijalne energije Coulombovog medusobnog odbijanja elektrona te potencijalne
energije Coulombovog privlacenja izmedu jezgri i elektrona. S obzirom na to da sadrzi veliki broj

varijabli, lako je zakljuciti da Schrodingerova jednadzba (3.1) nije egzaktno rjeSiva [7].

Da bi se moglo do¢i do rjeSenja, kao §to smo ve¢ rekli, morale su se razviti metode
aproksimacije. Prva koju ¢emo istaknuti naziva se Born — Oppenheimerova aproksimacija. Jos se
naziva i adijabatska aproksimacija jer elektroni ne izmjenjuju energiju s jezgrama. Ona se koristi
za konstruiranje valne funkcije sustava koji se sastoji od vise elektrona. Navedenom metodom

uspjesno su rijeSeni sustavi koji imaju u sebi malo elektrona (npr. molekula vodika H»). No i dalje



ta metoda nije bila funkcionalna, tj. njome se nije moglo do¢i do rjeSenja ako je broj elektrona bio

puno veci jer je tada 1 broj parametara rastao eksponencijalno [8].

Sljedeca metoda koju ¢emo spomenuti, a koja se koristi u mnogim istrazivanjima, pa tako
i u ovom radu, je teorija funkcionala gustoce, u engleskom govornom podrucju poznata pod
imenom density functional theory ili skraceno DFT. Dok se druge metode temelje na valnoj
funkciji elektrona, teorija funkcionala gustoée za glavnu varijablu uzima gustocu elektrona n(7),
koja ovisi samo o tri prostorne varijable, bez obzira na broj elektrona u sustavu. Gustoca elektrona

velicina je koja opisuje prostornu raspodjelu elektrona.

Temelj teorije funkcionala gustoée nastao je 1964. godine kada su francusko-americki
fizicar Pierre Hohenberg i austrijsko-americki fizicar i teorijski kemicar Walter Kohn objavili rad
pod imenom Inhomogeneous Electron Gas (Nehomogeni elektronski plin) u poznatom ¢asopisu
Physical Review. Samo godinu dana poslije, 1965. godine Walter Kohn 1 kinesko-americki fizicar
Lu Jeu Sham objavljuju rad pod imenom Self-Consistent Equations Including Exchange
Correlation Effects, takoder u ¢asopisu Physical Review. Upravo ta dva rada omoguc¢ila su temelj
za daljnji razvitak teorije funkcionala gustoce. Prvi rad daje teorijsku osnovu, dok drugi rad
predlaze nacin kako rijesiti problem. Danas za tvrdnje i zakljucke koji su izneseni u tim radovima
kazemo da su teoremi na kojima se temelji teorija funkcionala gustoce. U nastavku ¢emo reci nesto

viSe o teoremima [10, 11].

Danas, nakon toliko godina brojnih teorijskih i eksperimentalnih istrazivanja za teoriju
funkcionala gustoce i dalje tvrdimo da je najuspjesnija metoda koja nam sluzi za otkrivanje novih
svojstava. Kazemo da je uspjesna jer je jednostavna, univerzalna, a pokazala se doista pouzdanom.
Sve vise fizicara 1 kemicara koji se bave istrazivanjima u podruc¢ju materijala prosiruju znanja o
navedenoj metodi jer im ona olakSava proces. Unato¢ tomu Sto nam ova metoda ne nudi to¢na

rjeSenja, ve¢ aproksimativna, ona i dalje predstavlja najuspjesniju metodu [8, 9].

3.2. Hohenberg — Kohnovi teoremi

Kao $to smo ve¢ ranije spomenuli, teorija funkcionala gustoce temelji se na dva teorema,

a objavili su ih Hohenberg i Kohn 1964. godine u ¢asopisu Physical Review.

Prvi teorem kaze da je energija osnovnog stanja iz Schrodingerove jednadzbe jedinstveni

funkcional gustoce elektrona. [7, 8].



Drugi teorem kaze da je gustofa elektrona koja minimizira energiju cjelokupnog

funkcionala ona gustoca elektrona koja odgovara potpunom rjeSenju Schrodingerove jednadzbe.

Za svaki vanjski potencijal v(7) moZemo definirati funkcional E[n(7#)], a zapisujemo ga

na sljede¢i nacin:
En(®)] = [ n(AvF)d7 + F[n(7)], (3.2)

gdje v(#) predstavlja vanjski potencijal, a F[n(#)] nepoznati funkcional koji ovisi samo o gustoéi

elektrona, ali ne 1 o vanjskom potencijalu [7].
Nepoznati funkcional F[n(7)] mozemo iskazati sljede¢im izrazom:
F[n(®] =Tn#)] + U[n(@], 3.3)

gdje T[n(7)] predstavlja kineti¢ku energiju elektrona, a U[n(7)] potencijalnu energiju njihove

interakcije [8].

Iako teoremi imaju veliku vaznost, oni ipak nisu ponudili na¢in na koji se moZe izracunati
gustoca sustava. Godinu dana nakon, 1965. godine Kohn i Sham objavili su ¢lanak koji je ponudio

metodu koja ¢e posluziti u raCunanju problema koji se temelje na teoriji funkcionala gustoce.

3.3. Kohn — Shamove jednadzbe

Kohn — Shamove jednadzbe bile su poboljSanje ve¢ postoje¢ih Hartreejevih iterativnih
jednadzbi. Prema Hartreejevoj metodi, svaki se elektron giba u potencijalu, koji je prikazan
sljede¢im izrazom:

vy () = —§+I@d7, (3.4)

|77

gdje je prvi Clan potencijal jezgre atomskog broja Z, a drugi ¢lan potencijal ostalih elektrona

predstavljen prosje¢nom gustocom elektrona n(#) [3, 8].

Glavna je ideja bila pojednostaviti problem medudjelovanja veceg broja elektrona na nacin
da se elektroni promatraju kao Cestice koje nece medudjelovati, ali se nalaze u efektivnom
potencijalu. Tako se problem sveo na sustav s jednom Cesticom koji je u odnosu na sustav s vise

Cestica ipak rjesiv.



U tom je slucaju ukupna energija sustava dana sljede¢im izrazom:

n(r)n(_) 7

E[n(®] = [n@Fv@F)d? + Ts[n()] + = ff didr’ + Exc[n(®], (3.5)

gdje je prvi ¢lan vanjski potencijal, drugi ¢lan kineticka energija koju bi elektroni imali da ne
interagiraju, treci je ¢lan Hartreejeva energija elektrostatskog odbijanja elektrona, a Cetvrti je ¢lan
funkcional energije izmjene 1 korelacije koji sadrzi razliku izmedu kineticke energije
interagiraju¢ih i neinteragiraju¢ih elektrona te kvantne doprinose energiji odbijanja elektrona

13,7, 8].

Ukoliko znamo gusto¢u elektrona n(#), mozemo odrediti prva tri ¢lana jednadzbe, dok za
cetvrti Clan jednadzbe moramo koristiti metode aproksimacije jer nije poznat to¢an iznos energije
izmjene 1 korelacije. lako je nepoznata energija relativno malena u odnosu na druge doprinose

energije, svejedno ju ne mozemo zanemariti [3, 7, 8].

Efektivni je potencijal u kojem se gibaju elektroni dan izrazom:
Verr(#) = v(#) + f n(r') dr + vy (F), (3.6)
gdje je vy (%) potencijal izmjene i korelacije. Tada Schrodingerova jednadzba ima oblik:
|- 292 + 0o ()| 0, () = 50,7 [81. (3.7
Energija osnovnog stanja dana je sljede¢im izrazom:
E =Y + Exc[n(®)] - [ vgeOn@d -3 [[ "D a7ar 8] (.8)

Jednadzba oblika (3.7) naziva se Kohn — Shamova jednadzba koja se rjeSavaja iterativno.
Prvi je korak aproksimirati gustocu elektrona pri osnovnom stanju n(7#). Drugi je korak odrediti
efektivni potencijal v,y (7) iz izraza (3.6.). Nakon toga odrede se svojstvene funkcije elektrona
@ (7) iz izraza (3.7). U kona¢nici sumiramo i dobivamo novu gustocu elektrona koja bi trebala
biti jednaka onoj pocetnoj gusto¢i elektrona koju smo aproksimirali. Ako nam se ne dogodi

jedankost, ponavljat ¢emo postupak s novom gusto¢om elektrona dok ne dobijemo valjani rezultat

13,7, 8].
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3.4. Baza ravnih valova

Ukoliko je rije¢ o elektronima u kristalima, valne funkcije elektrona (pj(?) mogu se
predstaviti ravnim valovima, a to je moguce zbog Blochovog teorema. Prema Blochovom teoremu
valna funkcija elektrona u periodicnom potencijalu dana je umnoSkom periodi¢ne funkcije 1
ravnog vala. Takoder vrijedi da se valne funkcije elektrona mogu zapisati u obliku linearne
kombinacije ravnih valova [7]. Pri tome je kineticka energija ravnih valova dana sljede¢im
izrazom:

EK_ k+G

hz - —>|2
T 2m ’

(3.9)

gdje je h reducirana Planckova konstanta, k valni vektor ogranicen na prvu Brillouinovu zonu

reciprocne resetke (o njoj ¢emo nesto vise u nastavku), a G valni vektor reciproc¢ne kristalne resetke

[12].

Za tocan rezultat potreban nam je beskonacni broj valova, ali kako to nije moguce, u obzir
uzimamo samo one valove Cija je kinetiCka energija manja ili jednaka odabranoj maksimalnoj

energiji koju oznacavamo s E_,;. To znaci da mora vrijediti:
hz - 12
—|k+ G| < Equ [13]. (3.10)

Prilikom racunanja uzimamo onoliko veliku vrijednost za E_,,; koliko nam je potrebno da
nam rezultati budu valjani. Racunanje ponavljamo i pritom povecavamo E.,; sve dok svojstva

koja nas zanimaju ne konvergiraju [13].

3.5. Uzorkovanje prve Brillouinove zone

Blochov teorem omogucio nam je da raunanje valnih funkcija elektrona zamijenimo
proracunom za prvu Brillouinovu zonu. Problem nastaje kada znamo da u toj zoni imamo
beskonacan broj tocaka. Rjesenje je da se za male udaljenosti u prvoj Brillouinovoj zoni valne
funkcije ne mijenjaju. Zbog toga, umjesto integriranja po beskona¢nom broju tocaka, mi ¢emo

sumirati valne funkcije za konacni broj to¢aka koje nazivamo k-tocke.
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Najjednostavnija metoda kojom moZemo odabrati k-tocke naziva se Monkhorst — Packova
metoda. Prema toj se metodi k-tocke jednoliko rasporeduju po Brillouinovoj zoni [3, 7]. Prilikom
racunanja isprobavamo razli¢ite brojeve k-tocaka i u kona¢nici uzmemo onaj broj k-to¢aka iznad

kojeg rezultati Zeljeno konvergiraju.

3.6. Pseudopotencijali

Elektrone u atomu koji su udaljeniji od jezgre nazivamo valentnim elektronima. Ti
elektroni imaju najviSe utjecaja na kemijska, mehanicka i elektricna svojstva jer ona ovise o
gibanju valentnih elektrona. Kako bismo dobili §to to¢niju valnu funkciju, u obzir se moraju uzeti
svi elektroni, §to u konacnici ¢ini valnu funkciju prekompliciranom. Upravo zbog toga koriste se
pseudopotencijali, §to znac¢i da zamjenjujemo kombinirani potencijal jezgre 1 unutrasnjih
elektronskih ljusaka s pseudopotencijalom Vygeyq0. On je na manjim udaljenostima od jezgre
manjeg iznosa od stvarnog potencijala Z/r, dok na dovoljnoj udaljenosti od jezgre postaje identican
stvarnom potencijalu. Valne funkcije valentnih elektrona dobivene iz pseudopotencijala Wpgeyao
jednake su stvarnim valnim funkcijama ¥ izvan odabranog polumjera 7. S druge strane, unutar
polumjera 1, oscilacija krivulje (Slika 5) zamijenjena je glatkom krivuljom [3, 7, 13]. Shematski

prikaz pseudopotencijala mozemo vidjeti na Slici 5 [7].
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Slika 5: Shematski prikaz psuedopotencijala. Isprekidanim linijama prikazani su pseudopotencijal vpgeyqo i
odgovarajuca valna funkcija Wpseyqo, @ punim linijama prikazani su stvarni potencijal Z/r i pripadajuca valna

funkcija . Na slici takoder mozemo vidjeti da izvan polumjera 7, nema razlike izmedu stvarnih i pseudo-veli¢ina.

[7]
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4. Racunalna podrska

Za sve izracune koji su napravljeni za ovaj rad, koristili smo besplatni softver Quantum
ESPRESSO. Taj softver predstavlja paket u koji su implementirani teorija funkcionala gustoce,
ravni valovi 1 pseudopotencijali. On se koristi za izraune elektronskih struktura 1 modeliranje
materijala. Takoder nam moze sluziti za izraCunavanje elektronske gustoce stanja, kristalne
strukture duz kemijskih veza, Fermijeve povrSine, fononskih frekvencija i gustoca stanja,
termodinamickih svojstava, preraspodjelu naboja itd. Pseudopotencijali koji su koriSteni za sve

racune u ovom radu preuzeti su sa servera Quantum ESPRESSA [14].

Za graficki prikaz razli¢itih podataka koristili smo se programom koji se naziva
XCrySDen. Taj program sluZi za vizualizaciju kristalne 1 molekularne strukture [15]. Sucelje

programa XCrySDen prikazano je na Slici 6.

Za racune u ovome radu koristili smo se rac¢unalnim klasterom Isabella. Racunalni klaster
sustav je racunala umrezenih koriStenjem brze lokalne mreze pomocu koje ratunala medusobno
komuniciraju. Racunalni klaster Isabella pripada u klastere s visokom ucinkovito$¢u, a sastoji se
od 3100 procesorskih jezgri i 12 grafickih procesora te sluzi kao zajednicki resurs svih
znanstvenika u Hrvatskoj za brojne znanstveno-istrazivacke projekte [16]. Primjer jedne ulazne

datoteke mozemo vidjeti u Dodatku A.

a SO0 o
XCrySDen: pwi2xsfxsf_out XCrySDen: pwizxsf.xsf_out a0
i . .* ile Icals

Trenslgtion B

0,05 0,085

= ]
0.000.250.50 0.000,25 0,50

Rt |[Ror x o |[Ret

Rot = || Roe. v v |[Ret ¥

-z

Rot -Z

Fotat icn
*Stap: O

10

)
-180 0 1m0

Rtons ToFa, || Distece || &uie nm-dm‘ .

Slika 6: XCrySDen - prikaz izgleda sucelja programa za vizualizaciju kristalnih i molekularnih struktura.
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5. Grafen

Prije nego je grafen eksperimentalno otkriven, vjerovalo se da 2D kristali ne mogu biti
stabilni. No kada su znanstvenici uspjeli sintetizirati 2004. godine jedan sloj grafita Sirine atoma i
kada su izveli cijeli niz istrazivanja, to je promijenilo po¢etnu hipotezu o nestabilnosti 2D kristala.
Struktura ovog 2D materijala je stabilna zbog svoje heksagonalne geometrije gdje su atomi ugljika
medusobno povezani jednostrukim i dvostrukim kovalentim vezama. Raspored atoma ugljika
odreduje o kakvoj se vrsti ruba radi — naslonjag ili cik-cak vrsti ruba (vrste rubova detaljnije cemo
opisati kasnije u radu). Grafen je najtanji i najcvr$¢i nanomaterijal, a zbog svojih svojstava koristi
se u Sirokoj primjeni — primjerice u izradi nanoelektronickih uredaja ili za izradu spremista energije

[17].

Najbolji moguéi grafen jest jednoslojni grafen nacinjen od 2D kristala koji Cine
heksagonalnu strukturu reSetke. Veza izmedu dva atoma ugljika duljine je 0,142 nm, a debljina
sloja otprilike iznosi 0,35 nm. MoZe se sintetizirati na brojne na¢ine — mehani¢kim odvajanjem

slojeva, kemijskim taloZenjem para, katalizom metala i mnogim drugim [17].

Njegova elasti¢nost i sposobnost toplinske provodljivosti samo su neki od pokazatelja
izvrsnih mehanickih svojstava. Dobar je vodi¢ topline, a prema elektronskim svojstvima moze ga
se svrstati u grupu metala i poluvodica. Njegova je vodljivost najve¢a medu svim poznatim
materijalima. Zbog svojih optickih svojstava jednoslojni je grafen bezbojan pa ga moramo
promatrati na supstratu. Prema istraZivanjima, apsorpcija vidljive svjetlosti iznosi
2,3 %, a propusnost vidljive svjetlosti iznosi 97,7 %. Promatraju¢i magnetska svojstva grafena,
znanstvenici su otkrili da u odredenim sluCajevima grafen moze biti paramagneti¢an, a ¢ak i

feromagnetic¢an [17].
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6. Heksagonalni borov nitrid (hBN)

Ve¢ smo ranije u ovome radu spomenuli da je struktura heksagonalnog borovog nitrida
(hBN) vrlo sli¢na strukturi grafena. Ona je nalik saCama pa zbog toga mozemo reci da se radi o
saCastoj strukturi. Sastoji se od atoma bora i1 atoma duSika koji su medusobno povezani

kovalentnim vezama i jedna je od najstabilnijih struktura.

Kristale heksagonalnog borovog nitrida otkrili su Nagashima i njegovi suradnici jo§ davne
1995. godine, ali dvodimenzionalni hBN sintetizirali su znanstvenici sa Sveucilista u Manchesteru
2005. godine metodom mehani¢kog odvajanja slojeva. Osim na ovaj nacin, hBN se moze
sintetizirati npr. mehanickim odvajanjem slojeva, kemijskim talozenjem para, sintezom vodenih

otapala itd. [17].

Heksagonalni borov nitrid ima glatku povrsinu, nisku dielektri¢nu konstantu, stabilan je na
visokim temperaturama, ima visoku toplinsku vodljivost itd. Upravo mu ta svojstva daju
mogucnost da se koristi kao supstrat za grafen. Tako su ga Dean i njegovi suradnici [17] po prvi
puta iskoristili kada su izradivali grafenske tranzistore. Brojna istrazivanja nakon toga pokazala su
da je heksagonalni borov nitrid idealni supstrat za grafen zato Sto zadrzava njegova geometrijska

i elektri¢na svojstva [17].

Zbog svojih elektricnih svojstava pripada skupini izolatora. Brojni rezultati
eksperimentalnih i teorijskih istrazivanja pokazuju da je Youngov model elasti¢nosti visok, $to
ukazuje na to da je vrlo elasti¢an materijal. U odnosu na ve¢inu metala i keramickih materijala, na
sobnoj temperaturi toplinska vodljivost heksagonalnog borovog nitrida puno je veca. Kada
govorimo o optickim svojstvima, brojna eksperimentalna i teorijska istrazivanja pokazuju da hBN
nema adsorpciju svjetlosti u infracrvenom i vidljivom podru¢ju, ali zato ima u podrucju
ultraljubicastog spektra. Nema magnetska svojstva, ali uz proces dopiranja drugim elementima,

moze do¢i do spontane magnetizacije [17].

Do sada smo nabrojali brojna svojstva heksagonalnog borovog nitrida. Bitno je navesti da
se takoder istrazuje koje se promjene dogadaju kada se materijalu dodaju atomi. Primjerice,
znanstvenici su promatrali koje se modifikacije heksagonalnog borovog nitrida dogadaju kada mu
se doda atom cezija pri razli¢itim temperaturama, $to u konacnici vodi prema adsorpciji atoma.

Sli¢na istrazivanja provedena su i s atomima litija i kalija [18].
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7. Lateralne heterostrukture grafena i borovog nitrida

Spajanjem vise slojeva razli¢itth 2D materijala nastaju heterostrukture. Ve¢ smo ranije
spomenuli da se kod vertikalnih heterostruktura slojevi materijala nalaze se jedan iznad drugoga,
dok se kod lateralnih slazu jedan pored drugoga. Spajanje 2D materijala u heterostrukture kljuc¢an
je korak u razvijanju tehnologije malih dimenzija. Taj se proces radi kako bi se dobili tanki i
fleksibilni sustavi koji imaju poboljSana svojstva. Primjer tomu jesu heterostrukture grafena i
heksagonalnog borovog nitrida, koje se mogu koristiti za izradu naprednih tranzistora, dioda 1
2D materijala imaju heksagonalnu strukturu sa sliénim parametrima reSetke, ali se prema
elektronskoj strukturi bitno razlikuju. Dok grafen predstavlja izvrstan vodi¢, borov nitrid
predstavlja izolator. Unato¢ brojim istraZivanjima tijekom mnogo godina, spajanje 2D materijala

u nove 1 kompliciranije strukture 1 dalje predstavlja izazov [19].

Grafen se luminiscentno pobuduje u vidljivom podrucju, dok se hBN pobuduje samo u
ultraljubic¢astom podrucju. Zbog toga ta dva materijala imaju jako mali utjecaj jedan na drugoga u
smislu optic¢kih svojstava. No kada govorimo o elektriénim svojstvima, istrazivanja su pokazala
da se kombinacijom tih dvaju materijala dobivaju bolja elektricna svojstva pri visokim

temperaturama i u prisustvu jakog elektricnog polja [17].

Navedimo nekoliko primjera primjene heterostrukture grafena i hBN-a — FET tranzistori,
LED diode, solarne celije, senzori itd. Istrazivanja tih materijala u podru¢jima infracrvene
svjetlosti, vidljive svjetlosti 1 ultra ljubicaste svjetlosti mogla bi omoguciti razvijanje naprednih

fotonaponskih uredaja [17].

Do sada su napravljena broja istrazivanja vertikalnih heterostruktura grafena i borovog
nitrida. Cak su znanstvenici uspjeli izraditi zanimljiv prikaz sove kombiniranjem dvaju navedenih
materijala, koja predstavlja simbol Rice Sveucilista iz Houstona. Prikaz mozemo vidjeti na Slici

7.
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Slika 7: Sova nastala zanimljivom kombinacijom grafena i borovog nitrida [20].

No ideja ovog istrazivanja ipak se temelji na prouc¢avanju lateralne heterostrukture grafena
1 heksagonalnog borovog nitrida. U nastavku, prikazat ¢emo kako je izgledao proces u kojem smo
proucavali energije adsorpcije atoma europija kada se on doda lateralnim heterostrukturama

grafena 1 heksagonalnog borovog nitrida.
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8. Rezultati

Proracuni ovog istraZivanja podijeljeni su u tri cjeline, a izvodili su se za naslonjac i cik-
cak vrstu spoja izmedu grafena i heksagonalnog borovog nitrida. Zbog toga ¢e u nastavku tekst

biti podijeljen na tri dijela, gdje ¢e se u svakom prikazati rezultati za obje vrste spoja.

U prvoj cjelini odredit ¢e se parametri konvergencije — maksimalna energija ravnih valova
(Ey¢) 1 broj k-tocaka kojim se uzorkuje prva Brillouinova zona koji su nam potrebni za izvodenje

ostalih koraka proraCuna.

U drugoj cjelini promatrat ¢e se kako se mijenja energija adsorpcije u odnosu na razlicite

polozaje atoma europija na lateralnoj heterostrukturi grafena i heksagonalnog borovog nitrida.

U tre¢oj cjelini promatrat ¢e se kako se mijenja energija adsorpcije u ovisnosti o Sirini
trakice, udaljenosti od trakice i koncentraciji adsorbiranih atoma europija za odabrane polozaje
atoma. U tom smo koraku koristili neb-metodu (eng. nudged elastic band). Ona se najcescée koristi
za pronalaZzenje minimalnih energijskih puteva izmedu atoma i trakice. Mi smo koristili neb-
metodu za jednostavnije raCunanje energija promatranih sustava, tj. uzimali smo u obzir samo

jednu putanju (pravocrtnu, i to u smjeru okomito na trakicu) atoma europija u odnosu na trakicu.

8.1. Parametri konvergencije

U prvom dijelu istraZivanja, potrebno je bilo odrediti maksimalnu energiju ravnih valova
(varijabla ecut) 1 broj k-toaka kojim se uzorkuje prva Brillouinova zona, uz koje ¢e ukupna
energija atoma u elementarnoj ¢eliji zadovoljavajuce konvergirati. Kriterij konvergencije bio je da

su razlike energija u odnosu na konvergiranu energiju manje od 10 Ry.

Konvergencija za naslonjac vrstu ruba postignuta je za sljedece parametre — ecut = 110 1
mrezu k-tocaka 14 x 1 x 1. Konvergencija za cik-cak vrstu ruba s istaknutim atomom bora
postignuta je za ecut = 110 i mrezu k-toCaka 14 x 1 x 1, a s istaknutim atomom dusika za — ecut =

120 1 mreza k-tocaka 16 x 1 x 1.

Pseudopotencijali koje smo koristili za atom europija su ultrasoft potencijali s PBE
parametrizacijom (Perdew-Burke-Ernzerhof). Broj valentnih elektrona za pseudopotencijale

pojedinih atoma su: 5 (N), 3 (B), 4 (C), 7 (Eu).
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Vakuum izmedu periodickih slika u y-smjeru i z-smjeru iznosi 20 A.

8.2. Energija adsorpcije u odnosu na razlicite poloZaje atoma europija

Jedan od ciljeva istrazivanja bio nam je odrediti energije adsorpcije atoma europija u

odnosu na udaljenost atoma od trakice.
Da bi se izracunala energija adsorpcije, potrebno je koristiti se sljede¢im izrazom:
Eaas = Etva — Er — Eq [21], (3.1

gdje E 45 predstavlja energiju adsorpcije, E;,, energiju trakice i atoma koju smo dobili nakon
proracuna, E; energiju same trakice koju smo ve¢ imali izracunatu, a E, energiju samog atoma (u

nasem slucaju europija). Do adsorpcije dolazi ako vrijedi E 45 < 0 [21].

Postavili smo atom europija na 10 razlicitih polozaja iznad trakice koja ima spoj u smjeru
naslonja¢ 1 nakon proracuna dobili energije trakice i atoma europija zajedno (E;.4), koje smo
koristili za izraCunavanje energije adsorpcije uz pomo¢ izraza (8.1). Prikaz razli¢itih polozZaja

atoma europija mozemo vidjeti na Slici 8 (oznake 1 — 10).

Slika 8: Naslonjac smjer - prikaz polozaja na koje smo postavljali atom europija.
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Energije trakice i atoma za svaki poloZaj, energiju same trakice, energiju samog atoma,
energiju adsorpcije te optimiziranu udaljenost atoma od trakice za dani polozaj prikazat ¢emo u

Tablici 1.

Tablica 1: Pozicije (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac), energija trakice (treci stupac),

energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac), energije adsorpcije (peti stupac) te optimizirane udaljenosti

atoma od trakice d (Sesti stupac). Sve energije izrazene su u Ry.

Pozicija | Eiq (RY) E; (Ry) E.Ry) | Eas@®Ry) | d(&)
1 -323,8860787 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,21800512 | 2,43194288
2 -323,9140929 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,24601932 | 2,43353528
3 -323,9271938 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,25912022 | 2,21772468
4 -323,9592469 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,29117332 | 2,17872478
5 -323,9473941 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,27932052 | 2,32202224
6 -323,9349626 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,26688902 | 2,32142256
7 -323,9565806 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,28850702 | 2,30716034
8 -323,9454233 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,27734972 | 2,31259856
9 -323,9060256 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,23795202 | 2,38026656
10 -323,8789026 | -200,09149458 | -123,57657900 | -0,21082902 | 2,45744450

Iz Tablice 1 vidimo da je za poloZzaj broj 4 (tj. iznad Sesterokuta okruzenog s Cetiri ugljikova
atoma, jednim atomom bora i jednim atomom dusika) energija adsorpcije najmanja, Sto znaci da
je na tom polozaju moguénost adsorpcije atoma europija na nanotrakici grafena i hBN
najvjerojatnija.

Sli¢ne raCune ponovili smo i za nanotrakice ¢iji je spoj u smjeru cik-cak, i to za dva razlicita
slucaja; kada je u spoju istaknut atom bora, odnosno atom dusSika. Slike proucavanih polozaja

atoma europija te pripadne energije adsorpcije dane su na Slikama 9 1 10 te u Tablicama 2 1 3.
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Slika 9: Cik-cak smjer, istaknuti bor — prikaz polozaja na koje smo postavljali atom europija.

Tablica 2: Cik-cak smjer, istaknuti bor — pozicije (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac), energije adsorpcije (peti stupac) te

optimizirane udaljenosti atoma od trakice d (Sesti stupac). Sve energije izrazene su u Ry.

Pozicija |  Eriq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (RY) d &)
1 -324,0631248298 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2149256308 | 2,58368476
2 -324,0596071525 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2114079535 | 2,65619140
3 -324,0535893131 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2053901141 | 2,73979860
4 -324,0677541482 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2195549492 | 2,63965002
5 -324,0751648885 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2269656895 | 2,55487466
6 -324,0736603748 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2254611758 | 2,56654790
7 -324,0689364904 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2207372914 | 2,51588916
8 -324,0795574095 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,2313582105 | 2,22317234

Iz Tablice 2 vidimo da je za poloZaj broj 8 (tj. iznad Sesterokuta okruZenog s tri ugljikova

atoma, dva atoma bora 1 jednim atomom dusSika) energija adsorpcije najmanja Sto znaci da je na

tom polozaju moguénost adsorpcije atoma europija na nanotrakici grafena i hBN najvjerojatnija.




Slika 10: Cik-cak smjer, istaknuti dusik — prikaz polozaja na koje smo postavljali atom europija.

Tablica 3: Cik-cak smjer, istaknuti dusik — pozicije (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (treéi stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac), energije adsorpcije (peti stupac) te

optimizirane udaljenosti atoma od trakice d (Sesti stupac). Sve energije izrazene su u Ry.

Pozicija |  E;vq (RY) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (RY) d &)
1 -323,9809200952 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1336824852 | 2,96260966
2 -323,9951826573 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1479450473 | 2,68094882
3 -324,0167227066 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1694850966 | 2,48813484
4 -324,0275883623 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1803507523 | 2,48717654
5 -324,0233124895 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1760748795 | 2,51390258
6 -324,0190649322 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1718273222 | 2,58429892
7 -324,0211625167 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1739249067 | 2,51857430
8 -323,9953886766 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,1481510666 | 2,84890696

Iz Tablice 3 vidimo da je za polozaj broj 4 (tj. na vezi izmedu jednog atoma ugljika i jednog

atoma dusika) energija adsorpcije najmanja $to znaci da je na tom polozaju moguénost adsorpcije

atoma europija na nanotrakici grafena 1 hBN najvjerojatnija.
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8.3. Energija adsorpcije u ovisnosti o Sirini trakice i koncentraciji adsorbiranih

atoma europija

U sljedecem dijelu istrazivanja ispitivali smo ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti
atoma europija od trakice za razliCite vrste spojeva izmedu grafena i borovog nitrida, za Sirine

trakica i razlicite koncentracije adsorbiranih atoma europija.

Za sva tri navedena spoja (naslonjac, cik-cak s istaknutim borom te cik-cak s istaknutim
duSikom) izmedu grafenske nanotrakice i nanotrakice borovog nitrida, proucavali smo tri razli¢ite
Sirine trakica: spoj Cetiri lanca grafena i Cetiri lanca hBN, spoj osam lanaca grafena i osam lanaca

hBN te spoj deset lanaca grafena i1 deset lanaca hBN.

Za svaki od navedenih slucaja, raCunali smo energije adsorpcije za deset razliCitih
udaljenosti atoma europija od trakice, i to tako da smo atom europija smjestili na pocetku na
udaljenost od trakice za 3 A i priblizavali ga trakici u svakom koraku za 0,3 A. U svim navedenim
slu¢ajevima, polozaj atoma iznad trakice bio je upravo iznad sredine Sesterokuta kojega ¢ine atomi

ugljika, bora i dusika.

Nadalje, ispitivali smo utjecaj koncentracije atoma europija na energije adsorpcije, i to tako
da smo razmatrali spoj Cetiri lanca grafena i Cetiri lanca hBN, ali su koncentracije atomu europija

bile dva (oznaka C2), odnosno tri (oznaka C3) puta manje od pocetne (C1).

Naslonja¢ vrsta ruba

Za naslonjac vrstu ruba, spoj Cetiri lanca grafena i Cetiri lanca hBN prikazan je na Slici 11,
spoj osam lanaca grafena i osam lanaca hBN prikazan je na Slici 12, a spoj deset lanaca grafena i

deset lanaca hBN prikazan je na slici 13.

Slike struktura s dvostruko manjom koncentracijom (C2), odnosno tri puta manjom
koncentracijom (C3) prikazane su na Slikama 14 1 15. U svim navedenim slucajevima, atom

europija postavljen je iznad Sesterokuta koji je okruzen s po dva atoma ugljika, bora i dusika.

Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti za navedene nanotrakice prikazane su na

Slikama 161 17 te u Tablicama 4 — 8, koje se nalaze u Dodatku B.
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Slika 11: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (naslonja¢ smjer, Cetiri lanca grafena + Cetiri

lanca hBN).
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Slika 12: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (naslonja¢ smjer, osam lanaca grafena + osam

lanaca hBN).
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Slika 13: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (naslonja¢ smjer, deset lanaca grafena + deset

lanaca hBN).
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Slika 14: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (naslonja¢, Cetiri lanca grafena + ¢etiri lanca

hBN - koncentracija C2).
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Slika 15: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (naslonja¢, Cetiri lanca grafena + Cetiri lanca

hBN — koncentracija C3).

Energija adsorpcije (Ry)

Udaljenost (A)

—8— Naslonjag, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN
—®— Naslonjac, spoj 8 lanaca grafena i 8 lanaca hBN
—@—Naslonjac, spoj 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN

Slika 16: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 8 lanaca grafena i 8 lanaca
hBN (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN (sivi krugovi). Linije su

ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.
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Energija adsorpcije (Ry)

0 »
0,5 1 1,5 2 2.5 3

wh

-1
Udaljenost (A)
—®— Naslonjag, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN

-

Naslonja¢, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN - koncentracija C2

Naslonjaé, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN - koncentracija C3

Slika 17: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca
hBN — koncentracija 2 (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN —

koncentracija 3 (sivi krugovi). Linije su ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.

Na temelju rezultata iz grafova (Slike 16 1 17) 1 Tablica 4 — 8 koje se nalaze u Dodatku B,
mozemo zakljuciti da je energija adsorpcije u svim primjerima najmanja na udaljenosti atoma od

trakice za 2,1 A, dok za udaljenosti manje od 1,5 A ne dolazi do adsorpcije (3to zakljuéujemo iz

pozitivnih energija adsorpcije).

Cik-cak vrsta ruba

Istaknuti atom bora

Za cik-cak vrstu ruba s istaknutim atomom bora, spoj Cetiri lanca grafena i Cetiri lanca hBN
prikazan je na Slici 18, spoj osam lanaca grafena i osam lanaca hBN prikazan je na Slici 19, a spoj

deset lanaca grafena i1 deset lanaca hBN prikazan je na slici 20.
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Slike struktura s dvostruko manjom koncentracijom (C2), odnosno tri puta manjom
koncentracijom (C3) prikazane su na Slikama 21 1 22. Za sve navedene strukture trakica, atom
europija postavljen je iznad Sesterokuta okruzenog s tri atoma ugljika, dva atoma bora te jednim

atomom dusika.

Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti prikazane su na Slikama 23 1 24 te u Tablicama

9 — 13, koje se nalaze u Dodatku B.

Slika 18: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, Cetiri lanca grafena + Cetiri lanca

hBN).
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Slika 19: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, osam lanaca grafena + osam lanaca

hBN).
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Slika 21: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, ¢etiri lanca grafena + ¢etiri lanca hBN

— koncentracija C2).

Cetiri lanca grafena + Cetiri lanca hBN

Slika 22: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak,

— koncentracija C3).
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Energija adsorpcije (Ry)

0,5 I 1,5 “ ~ T : 3/5
Udaljenost (A)

—8— Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN
—®— Cik-cak, spoj 8 lanaca grafena i 8 lanaca hBN

»— Cik-cak, spoj 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN

Slika 23: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 8 lanaca grafena i 8 lanaca
hBN (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN (sivi krugovi). Linije su

ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.
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Energija adsorpcije (Ry)
[3®)

o
(
o
[98]
L

0,5 | 1,5 2 25

Udaljenost (A)

—eo— Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN
Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i1 4 lanca hBN - koncentracija C2
Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN - koncentracija C3

Slika 24: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca
hBN - koncentracija C2 (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN —

koncetracija C3 (sivi krugovi). Linije su ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.

Na temelju rezultata iz grafova (Slike 23 1 24) i Tablica 9 — 13 koje se nalaze u Dodatku B,
mozemo zakljuciti da je energija adsorpcije u primjerima za trakice koje se sastoje od 4 lanca
grafena i 4 lanca hBN (koncentracije C1, C2 i C3) najmanja na udaljenosti atoma od trakice za 2,1
A, dok je energija adsorpcije za trakice koje se sastoje od 8 lanaca grafena i 8 lanaca hBN, odnosno

10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN najmanja na udaljenosti atoma od trakice za 2,4 A.

Za udaljenosti manje od 1,8 A (spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN, spoj 8 lanaca grafena i
8 lanaca hBN te spoj 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN), tj. manje od 1,5 A (spoj 4 lanca grafena

1 4 lanca hBN — koncentracije C2 i C3) ne dolazi do adsorpcije (Sto zakljucujemo iz pozitivnih

energija adsorpcije).
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Istaknuti atom dus$ika

Za cik-cak vrstu ruba s istaknutim atomom duSika, spoj Cetiri lanca grafena 1 Cetiri lanca
hBN prikazan je na Slici 25, spoj osam lanaca grafena 1 osam lanaca hBN prikazan je na Slici 26,

a spoj deset lanaca grafena i deset lanaca hBN prikazan je na slici 27.

Slike struktura s dvostruko manjom koncentracijom (C2), odnosno tri puta manjom
koncentracijom (C3) prikazane su na Slikama 28 i 29. Za sve promatrane strukture nanotrakica,
atom europija smjesten je iznad Sesterokuta okruzenog s tri atoma ugljika, dva atoma dusika 1

jednim atomom bora.

Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti prikazane su na Slikama 301 31 te u Tablicama

14 — 18, koje se nalaze u Dodatku B.

Slika 25: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, Cetiri lanca grafena + Cetiri lanca

hBN).
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Slika 26: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, osam lanaca grafena + osam lanaca

hBN).
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Slika 27: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, deset lanaca grafena + deset lanaca

hBN).
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Slika 28: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, ¢etiri lanca grafena + ¢etiri lanca hBN

— koncentracija C2).

Slika 29: Heterostruktura grafena i heksagonalnog borovog nitrida (cik-cak, Cetiri lanca grafena + Cetiri lanca hBN

— koncentracija C3).
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Energija adsorpcije (Ry)

0,5 1

Udaljenost (A)

—8— Cik-cak, spoj 4 lanca grafena 1 4 lanca hBN
—®— Cik-cak, spoj 8 lanaca grafena i § lanaca hBN
Cik-cak, spoj 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN

Slika 30: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 8 lanaca grafena i 8 lanaca
hBN (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 10 lanaca grafena i 10 lanaca hBN (sivi krugovi). Linije su

ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.
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Energija adsorpcije (Ry)
|

0,5 1 1,5 2 2,5 3 315

Udaljenost (A)

—o— Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN
Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN - koncentracija C2
Cik-cak, spoj 4 lanca grafena i 4 lanca hBN - koncentracija C3

Slika 31: Ovisnost energije adsorpcije o udaljenosti atoma europija od trakice grafena i borovog nitrida za trakicu
koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN (plavi krugovi), trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca
hBN — koncentracija C2 (narancasti krugovi) te trakicu koja se sastoji od 4 lanca grafena i 4 lanca hBN —

koncentracija C3 (sivi krugovi). Linije su ucrtane samo zbog jednostavnijeg pregleda.

Na temelju rezultata iz grafova (Slike 301 31) 1 Tablica 14 — 18 koje se nalaze u Dodatku
B, mozemo zakljuciti da je energija adsorpcije u primjerima za trakice koje se sastoje od 4 lanca
grafena i 4 lanca hBN, od 8 lanaca grafena i od § lanaca hBN te od 10 lanaca grafena i 10 lanaca
hBN najmanja na udaljenosti atoma od trakice za 2,7 A, dok je energija adsorpcije za trakice koje

se sastoje od 4 lanca grafena 1 4 lanca hBN — koncentracije C2 i C3 najmanja na udaljenosti atoma

od trakice za 2,1 A.

Za udaljenosti manje od 1,5 A ne dolazi do adsorpcije (3to zakljuujemo iz pozitivnih

energija adsorpcije).
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9. Zakljucak

Istrazivanje koje smo proveli temelji se na teoriji funkcionala gustofe, a podrucje
istrazivanja jesu 2D materijali. Grafen i heksagonalni borov nitrid ¢ine dio istrazivanja ovog rada.
Zajedno ta dva materijala ¢ine heterostrukturu za koju smo promatrali energije adsorpcije atoma

europija.

Usporedivanjem rezultata druge cjeline u ovom istrazivanju (ovisnost energije adsorpcije
o polozaju atoma europija iznad trakice), mozemo zakljuciti da je veéa moguénost adsorpcije
atoma europija na heterostrukturu grafena i heksagonalnog borovog nitrida ukoliko su ta dva
materijala povezani u naslonja¢ smjeru jer je energija adsorpcije manja nego kada su povezani u
cik-cak smjeru. Takoder iz rezultata vidimo da su u dva slucaja energije adsorpcije najmanje za
polozaj atoma europija iznad Sesterokuta, a u jednom slucaju iznad veze B-N. Slucaji u kojima je
atom europija iznad Sesterokuta su ocekivani, ali kada je iznad veze B-N, taj slucaj nije ocekivan.

No kako nismo ispitivali uzroke ovim energijama, to bi mogao biti sljedeci korak istrazivanja.

Energija adsorpcije atoma litija iznosi otprilike -0,03 Ry [22] §to je u usporedbi s naSim
rezultatima otprilike deset puta manje. Energija adsorpcije atoma natrija iznosi otprilike -0,11 Ry
[21] $to je otprilike tri puta manje od nasih rezultata. To je za ocekivati zato jer je atom europija
jako velikih dimenzija zbog ¢ega jako tesko prolazi kroz trakicu. Takoder atom europija mozemo
usporediti s primjerom velikog atoma, primjerice cezijem. Energija adsorpcije atoma cezija iznosi
otprilike -0,25 Ry [23] $to je priblizno naSim rezultatima, ali je 1 dalje manje. Energijska barijera
za atom cezija (na nanotrakicu hBN) iznosi otprilike 0,4 Ry [23] Sto je u usporedbi s nasim

rezultatima puno manje jer ona iznosi otprilike 5 Ry.

Ako promotrimo grafove koje smo dobili u tre¢oj cjelini ovoga istrazivanja (ovisnost
energije adsorpcije o Sirini trakice i koncentraciji adsorbiranih atoma europija), primijetit ¢emo da
su vrijednosti jako sli¢ne i da do adsorpcije dolazi na priblizno jednakim udaljenostima. S obzirom
da se krivulje na svim grafovima poklapaju, to znaci da do konvergencije dolazi ve¢ za najmanji
broj atoma europija, tj. za najve¢u promatranu koncentraciju europija na trakici. To nam govori da
bismo u daljnjem istrazivanju mogli ispitati ovisnost energije adsorpcije o vecoj koncentraciji

atoma europija.
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Sljede¢i korak nakon ovog istraZivanja, kao Sto smo ve¢ ranije spomenuli, bilo bi
ispitivanje uzroka navedenih energija. Takoder bi se u nastavku mogla ispitati elektronska svojstva

trakica te bi se mogli istraziti utjecaji atoma europija na svojstva trakica.
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Dodatak A — scf ulazna datoteka

&control
calculation ='scf',
restart_mode = 'from_scratch',
prefix ='Eu_hBN/,

pseudo_dir = 'Yhome/vdusic/pseudopotencijali/',

outdir ="'/,

tstress = .true.

tprnfor = .true.

nstep =300
&system

ibrav = =8,

nat =17,

ntyp =4,

a =426,

b =28.7885,

c =20.0,

occupations = 'smearing',

smearing = 'm-p/,

degauss =0.03,

ecutwfc =110,

ecuttho =1100,

vdw_corr ='Grimme-D2'
&ELECTRONS

mixing_mode = 'local-TF",
mixing_beta = 0.2,
! conv_thr =1.0D-13,
electron_maxstep =500,
/
&IONS
ion_dynamics = 'bfgs',
! ion_damping = 0.2,
ion_positions = 'from_input!,

upscale =100,
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&CELL
cell_dynamics = "bfgs",
press_conv_thr = 0.5D-4,

1!

cell_dofree ='X',
cell_factor =3

/

ATOMIC_SPECIES

C 12.011 C.pbe-n-rrkjus_psl.0.1.UPF

B 10.811 B.pbe-n-van_ak.UPF

N 14.009 N.pbe-van_ak.UPF

Eu 151.964 Eu.pbe-spdn-rrkjus_psl.1.0.0.UPF

ATOMIC_POSITIONS (crystal)

0.000000000
0.166666660
0.500000000
0.666666660
0.000000000
0.666666660
0.166666660
0.500000000

C
C
C
C
C
C
C
C
B 0.000000000
N 0.666666660
N 0.166666660
B 0.500000000
B 0.000000000
N 0.666666660
N 0.166666660
B 0.500000000
Eu 0.333333333

0.000000000
0.043611164
0.043611164
0.000000000
0.087222328
0.087222328
0.130833493
0.130833493
0.174444657
0.174444657
0.218055821
0.218055821
0.261666985
0.261666985
0.305278149
0.305278149

0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000
0.000000000

0.177777776 0.100000000

K_POINTS {automatic}

1411000



Dodatak B — Tablice rezultata

Naslonja¢ vrsta ruba

Tablica 4: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (treéi stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost A) | E,yq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (RY)
3,0 -323,815435817 | -200,091494579 | -123,57657900 | -0,147362238
2,7 -323,841535316 | -200,091494579 | -123,57657900 | -0,173461737
2.4 -323,867753412 | -200,091494579 | -123,57657900 | -0,199679833
2.1 -323,877544545 | -200,091494579 | -123,57657900 | -0,209470966
1,8 -323,815625598 | -200,091494579 | -123,57657900 | -0,147552019
1,5 -323,591231062 | -200,091494579 | -123,57657900 | 0,076842517
1,2 -323,052861523 | -200,091494579 | -123,57657900 0,615212056
0,9 -322,090640449 | -200,091494579 | -123,57657900 1,577433130
0,6 -320,814369190 | -200,091494579 | -123,57657900 | 2,853704389
0,3 -319,667976236 | -200,091494579 | -123,57657900 4,000097343
0,0 -319,142384835 | -200,091494579 | -123,57657900 | 4,525688744
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Tablica 5: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od osam lanaca grafena te osam lanaca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (A) E¢ia (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqq4s (Ry)
3,0 -524,696731886 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,292702645
2,7 -524,719496973 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,315467732
2,4 -524,743392741 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,339363500
2,1 -524,749799762 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,345770521
1,8 -524,673666388 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,269637147
1,5 -524,414650777 | -400,827450241 | -123,57657900 | -0,010621536
1,2 -523,805345458 | -400,827450241 | -123,57657900 | 0,598683783
0,9 -522,724938548 | -400,827450241 | -123,57657900 | 1,679090693
0,6 -521,249305368 | -400,827450241 | -123,57657900 | 3,154723873
0,3 -519,924950696 | -400,827450241 | -123,57657900 | 4,479078545
0,0 -519,324786658 | -400,827450241 | -123,57657900 | 5,079242583

Tablica 6: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (treéi stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od deset lanaca grafena te deset lanaca hBN. Sve energije izraZzene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -625,098718494 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,328968782
2,7 -625,121615099 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,351865387
2.4 -625,145577706 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,375827994
2,1 -625,151400833 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,381651121
1,8 -625,074235920 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,304486208
1,5 -624,816164928 | -501,193170712 | -123,57657900 | -0,046415216
1,2 -624,210882710 | -501,193170712 | -123,57657900 0,558867002
0,9 -623,141839782 | -501,193170712 | -123,57657900 1,627909930
0,6 -621,680796144 | -501,193170712 | -123,57657900 | 3,088953568
0,3 -620,350884962 | -501,193170712 | -123,57657900 4,418864750
0,0 -619,739400115 | -501,193170712 | -123,57657900 5,030349597
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Tablica 7: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),
energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN — koncentracija C2, koja je dvostruko §ira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -523,868631134 | -400,202361998 | -123,57657900 | -0,089690136
2,7 -523,888761023 | -400,202361998 | -123,57657900 | -0,109820025
2.4 -523,903119067 | -400,202361998 | -123,57657900 | -0,124178069
2,1 -523,910155552 | -400,202361998 | -123,57657900 | -0,131214554
1,8 -523,880596187 | -400,202361998 | -123,57657900 | -0,101655189
1,5 -523,682334158 | -400,202361998 | -123,57657900 0,096606840
1,2 -523,154336590 | -400,202361998 | -123,57657900 0,624604408
0,9 -522,177504895 | -400,202361998 | -123,57657900 1,601436103
0,6 -520,873969610 | -400,202361998 | -123,57657900 | 2,904971388
0,3 -519,687412947 | -400,202361998 | -123,57657900 4,091528051
0,0 -519,155814012 | -400,202361998 | -123,57657900 | 4,623126986

Tablica 8: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te etiri lanca hBN — koncentracija C3, koja je trostruko Sira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Egas (Ry)
3,0 -723,967986376 | -600,303543033 | -123,57657900 | -0,087864343
2,7 -723,986619466 | -600,303543033 | -123,57657900 | -0,106497433
2.4 -723,999929639 | -600,303543033 | -123,57657900 | -0,119807606
2.1 -724,009238658 | -600,303543033 | -123,57657900 | -0,129116625
1,8 -723,982011507 | -600,303543033 | -123,57657900 | -0,101889474
1,5 -723,782036718 | -600,303543033 | -123,57657900 | 0,098085315
1,2 -723,254008213 | -600,303543033 | -123,57657900 0,626113820
0,9 -722,280722901 | -600,303543033 | -123,57657900 1,599399132
0,6 -720,978023942 | -600,303543033 | -123,57657900 | 2,902098091
0,3 -719,806812577 | -600,303543033 | -123,57657900 4,073309456
0,0 -719,275094891 | -600,303543033 | -123,57657900 | 4,605027142
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Cik-cak vrsta ruba

Istaknuti atom bora

Tablica 9: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost A) | E,yq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -324,056972354 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,208773155
2,7 -324,067484421 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,219285222
2.4 -324,075580440 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,227381241
2.1 -324,075601270 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,227402071
1,8 -324,009219854 | -200,271620199 | -123,57657900 | -0,161020655
1,5 -323,790503042 | -200,271620199 | -123,57657900 | 0,057696157
1,2 -323,278493312 | -200,271620199 | -123,57657900 0,569705887
0,9 -322,341888778 | -200,271620199 | -123,57657900 1,506310421
0,6 -321,088947428 | -200,271620199 | -123,57657900 | 2,759251771
0,3 -320,060224717 | -200,271620199 | -123,57657900 3,787974482
0,0 -319,692473178 | -200,271620199 | -123,57657900 4,155726021

47




Tablica 10: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od osam lanaca grafena te osam lanaca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (A) Etia (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqq4s (Ry)
3,0 -524,853197860 | -401,075032172 | -123,57657900 -0,20158669
2,7 -524,862081226 | -401,075032172 | -123,57657900 -0,21047005
2,4 -524,868643631 | -401,075032172 | -123,57657900 -0,21703246
2,1 -524,868039649 | -401,075032172 | -123,57657900 -0,21642848
1,8 -524,800571240 | -401,075032172 | -123,57657900 -0,14896007
1,5 -524,578146974 | -401,075032172 | -123,57657900 0,073464198
1,2 -524,061045304 | -401,075032172 | -123,57657900 0,590565868
0,9 -523,123001446 | -401,075032172 | -123,57657900 1,528609726
0,6 -521,864886470 | -401,075032172 | -123,57657900 2,786724702
0,3 -520,826462419 | -401,075032172 | -123,57657900 3,825148753
0,0 -520,458107949 | -401,075032172 | -123,57657900 4,193503223

Tablica 11: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (treéi stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od deset lanaca grafena te deset lanaca hBN. Sve energije izraZzene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -625,255006549 | -501,477401921 | -123,57657900 | -0,201025628
2,7 -625,263621918 | -501,477401921 | -123,57657900 | -0,209640997
2.4 -625,269965120 | -501,477401921 | -123,57657900 | -0,215984199
2,1 -625,269219440 | -501,477401921 | -123,57657900 | -0,215238519
1,8 -625,201196933 | -501,477401921 | -123,57657900 | -0,147216012
1,5 -624,976844107 | -501,477401921 | -123,57657900 | 0,077136814
1,2 -624,456250664 | -501,477401921 | -123,57657900 0,597730257
0,9 -623,512900905 | -501,477401921 | -123,57657900 1,541080016
0,6 -622.247118038 | -501,477401921 | -123,57657900 | 2,806862883
0,3 -621,201176556 | -501,477401921 | -123,57657900 3,852804365
0,0 -620,829718306 | -501,477401921 | -123,57657900 | 4,224262615
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Tablica 12: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),
energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN — koncentracija C2, koja je dvostruko §ira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -524,329037926 | -400,546376328 -123,57657900 -0,206082598
2,7 -524.367192933 | -400,546376328 | -123,57657900 | -0,244237605
2.4 -524,400319223 | -400,546376328 | -123,57657900 | -0,277363895
2,1 -524,411788064 | -400,546376328 -123,57657900 -0,288832736
1,8 -524,352134572 | -400,546376328 | -123,57657900 | -0,229179244
1,5 -524,132112212 | -400,546376328 -123,57657900 -0,009156884
1,2 -523,596621026 | -400,546376328 -123,57657900 0,526334302
0,9 -522,639411742 | -400,546376328 | -123,57657900 1,483543586
0,6 -521,383827007 | -400,546376328 | -123,57657900 2,739128321
0,3 -520,162539807 | -400,546376328 -123,57657900 3,960415521
0,0 -519,568620247 | -400,546376328 | -123,57657900 4,554335081

Tablica 13: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),
energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN — koncentracija C3, koja je trostruko Sira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Egas (Ry)
3,0 -724,584847794 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,188708025
2,7 -724,626810168 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,230670399
2.4 -724,662984924 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,266845155
2.1 -724,680543346 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,284403577
1,8 -724,637911554 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,241771785
1,5 -724,423953983 | -600,819560769 | -123,57657900 -0,027814214
1,2 -723,887222750 | -600,819560769 | -123,57657900 0,508917019
0,9 -722,945011800 | -600,819560769 | -123,57657900 1,451127969
0,6 -721,694987581 | -600,819560769 | -123,57657900 2,701152188
0,3 -720,464158261 | -600,819560769 | -123,57657900 3,931981508
0,0 -719,830904983 | -600,819560769 | -123,57657900 4,565234786
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Istaknuti atom dus$ika

Tablica 14: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (R) | Eqrq (RY) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -323,993617803 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,146380193
2,7 -323,994039699 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,146802089
2.4 -323,987924453 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,140686843
2,1 -323,964262756 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,117025146
1,8 -323,873854076 | -200,27065861 | -123,57657900 | -0,026616466
1,5 -323,599266328 | -200,27065861 | -123,57657900 | 0,247971282
1,2 -322,972911358 | -200,27065861 | -123,57657900 | 0,874326252
0,9 -321,844448237 | -200,27065861 | -123,57657900 2,002789373
0,6 -320,305838039 | -200,27065861 | -123,57657900 | 3,541399571
0,3 -319,003981816 | -200,27065861 | -123,57657900 | 4,843255794
0,0 -318,509372214 | -200,27065861 | -123,57657900 5,337865396
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Tablica 15: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od osam lanaca grafena te osam lanaca hBN. Sve energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (A) E¢ia (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqq4s (Ry)
3,0 -524,793074829 | -401,082288558 | -123,57657900 | -0,134207271
2,7 -524,793924069 | -401,082288558 | -123,57657900 | -0,135056511
2,4 -524,787301256 | -401,082288558 | -123,57657900 | -0,128433698
2,1 -524,765762295 | -401,082288558 | -123,57657900 | -0,106894737
1,8 -524,672728127 | -401,082288558 | -123,57657900 | -0,013860569
1,5 -524,395178516 | -401,082288558 | -123,57657900 | 0,263689042
1,2 -523,773197883 | -401,082288558 | -123,57657900 | 0,885669675
0,9 -522,649366821 | -401,082288558 | -123,57657900 | 2,009500737
0,6 -521,116926361 | -401,082288558 | -123,57657900 | 3,541941197
0,3 -519,819526131 | -401,082288558 | -123,57657900 | 4,839341427
0,0 -519,325957219 | -401,082288558 | -123,57657900 | 5,332910339

Tablica 16: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (treéi stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)

za trakicu koja se sastoji od deset lanaca grafena te deset lanaca hBN. Sve energije izraZzene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) E qas (Ry)
3,0 -625,214103574 | -501,488778617 -123,57657900 -0,148745957
2,7 -625,231028372 | -501,488778617 -123,57657900 -0,165670755
2.4 -625,230039472 | -501,488778617 | -123,57657900 -0,164681855
2,1 -625,227524857 | -501,488778617 -123,57657900 -0,162167240
1,8 -625,180916293 | -501,488778617 | -123,57657900 -0,115558676
1,5 -624,800428345 | -501,488778617 | -123,57657900 0,264929272
1,2 -624,182193767 | -501,488778617 -123,57657900 0,883163850
0,9 -623,061385755 | -501,488778617 | -123,57657900 2,003971862
0,6 -621,536116100 | -501,488778617 | -123,57657900 3,529241517
0,3 -620,254882655 | -501,488778617 -123,57657900 4,810474962
0,0 -619,768426755 | -501,488778617 | -123,57657900 5,296930862
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Tablica 17: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),
energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te Cetiri lanca hBN — koncentracija C2, koja je dvostruko §ira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | Eqyq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -524,213285908 | -400,540895521 | -123,57657900 | -0,095811387
2,7 -524,243557203 | -400,540895521 | -123,57657900 | -0,126082682
2.4 -524,278119546 | -400,540895521 | -123,57657900 | -0,160645025
2,1 -524,295173460 | -400,540895521 | -123,57657900 | -0,177698939
1,8 -524,227145602 | -400,540895521 | -123,57657900 | -0,109671081
1,5 -523,967119326 | -400,540895521 | -123,57657900 0,150355195
1,2 -523,332884944 | -400,540895521 | -123,57657900 0,784589577
0,9 -522,117238013 | -400,540895521 | -123,57657900 | 2,000236508
0,6 -520,418272426 | -400,540895521 | -123,57657900 | 3,699202095
0,3 -518,845713510 | -400,540895521 | -123,57657900 5,271761011
0,0 -518,175493816 | -400,540895521 | -123,57657900 5,941980705

Tablica 18: Udaljenost atoma europija od trakice (prvi stupac), energije sustava trakice + atoma (drugi stupac),

energija trakice (tre¢i stupac), energija izoliranog atoma europija (Cetvrti stupac) te energije adsorpcije (peti stupac)
za trakicu koja se sastoji od Cetiri lanca grafena te etiri lanca hBN — koncentracija C3, koja je trostruko Sira. Sve

energije izrazene su u Ry.

Udaljenost (&) | E;vq (Ry) E; (Ry) E, (Ry) Eqas (Ry)
3,0 -724,442256955 | -600,811343359 -123,57657900 -0,054334596
2,7 -724,468445776 | -600,811343359 -123,57657900 -0,080523417
2.4 -724,498721481 | -600,811343359 | -123,57657900 | -0,110799122
2,1 -724,517490742 | -600,811343359 -123,57657900 -0,129568383
1,8 -724,468974114 | -600,811343359 | -123,57657900 | -0,081051755
1,5 -724,241204132 | -600,811343359 | -123,57657900 0,146718227
1,2 -723,609418621 | -600,811343359 -123,57657900 0,778503738
0,9 -722,381585487 | -600,811343359 | -123,57657900 2,006336872
0,6 -720,651980032 | -600,811343359 | -123,57657900 3,735942327
0,3 -719,076571427 | -600,811343359 -123,57657900 5,311350932
0,0 -718,407467405 | -600,811343359 | -123,57657900 5,980454954
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Zivotopis

Vanja Dusi¢ roden je 30. srpnja 1994. godine. Nakon zavrSene Osnovne $kole Vijenac u
Osijeku, pohadao je III. gimnaziju u Osijeku koju je s izvrsnim uspjehom zavrSio 2013. godine.
Nakon toga, iste je godine upisao Sveucilisni preddiplomski studij Fizike na Odjelu za fiziku na
Sveucilistu Josipa Jurja Strossmayera u Osijeku koji uspjesno zavrsava u veljaci 2018. godine.
Nekoliko mjeseci nakon, u listopadu 2018. godine upisuje Sveucili$ni diplomski studij Fizike 1
informatike takoder na Odjelu za fiziku na osjeCkom SveuciliStu te ga uspjeSno zavrSava u
listopadu 2020. godine. Dvije akademske godine (2015./2016. 1 2016./2017.) bio je ¢lan 1
predsjednik Studentskog zbora Odjela za fiziku te predstavnik Studentskog zbora Odjela za fiziku

u SveuciliSnom zboru Josipa Jurja Strossmayera u Osijeku.

Vanja se bavi plesom jo§ od 2008. godine od kada je aktivni ¢lan Sportsko-plesne udruge
Feniks s kojom sudjeluje na brojim manifestacijama, kongresima i festivalima unutar i van granica
Hrvatske. Tijekom 2016.12017. godine pohada te uspjesno zavrSava program za Voditelja plesnih
tehnika na Pu¢kom otvorenom uéilistu u Zagrebu. Volontira u Sportsko-plesnoj udruzi Feniks u
Osijeku te postaje dopredsjednikom udruge u prosincu 2019. godine. Takoder je ¢lan baletnog
ansambla Hrvatskog narodnog kazalista u Osijeku s kojim je sudjelovao u vise od 350 kazali$nih

predstava.

Neki od hobija su mu plesanje, putovanje, Citanje, pisanje, sluSanje glazbe, voznja

biciklom, tréanje.

55



