Streszczenie

Podwajne zwigzki perowskitowe nalezg do najczesciej badanych materiatéw ze wzgledu na
ich intrygujgce wtasciwosci fizyczne i chemiczne, a takze réznorodnos$¢ zastosowan wynikajaca
z adaptacyjnej kompozyciji ich struktur. Pomimo wielu wysitkdw, struktura magnetyczna
BazMnWOs (BMW) i niektdére znieksztatcenia w strukturze krystalicznej Ba2TiMnQOs (BTM)
pozostajg niespdjne z teoretycznymi i empirycznymi wnioskami. Poprzez doktadne ustalenie
stabilnosci fazy magnetycznej oraz wyjasnienie struktury elektronowej i wfasciwosci
optycznych

tych podwdéjnych perowskitéw, mamy nadzieje odkryé dodatkowe szczegdty dotyczace
mechanizmdéw stojgcych za ich aktywnoscia podtprzewodnikowa.  Wykorzystujac
Zaawansowane

mozliwosci teorii DFT, zbadalismy witasciwosci struktury elektronowej (gestos¢ standéw (DOS),
struktury pasm elektronowych (EBS) i funkcji lokalizacji elektronéw (ELF)) oraz wtasciwosci
optyczne (funkcja dielektryczna, wspotczynnik zatamania swiatta, wspotczynnik ekstynkcji,
refleksyjnos¢, funkcja strat energii, spektrum absorpcji i przewodnictwo optyczne) stosujac
metody petnego potencjatu liniowo zaugumentowanej ptaszczyzny falowej (FP-LAPW) i
zaugumentowanej fali pfaszczyznowej z pseudopotencjatem (PP-PAW).

Przy kolinearnych spinach Mn skierowanych w kierunku [001] i uporzgdkowanym momencie

Mord wynoszacym okoto 4,42 psdla BMW i 2,56 s dla BTM, nasze wyniki wskazujg, ze
najstabilniejszg strukturg magnetyczng jest struktura antyferromagnetyczna. Po doktadnym
zbadaniu struktury pasm elektronowych (EBS) i gestosci standéw (DOS) mozna stwierdzi¢,

ze BMW jest potprzewodnikiem z posrednig waska przerwg energetyczng o wartosci okoto
Eg=0,36 eV, podczas gdy BTM jest potprzewodnikiem z bezposrednig przerwa pasmowa

o wartosci Eg wynoszacej 0,98 eV. Ponadto zbadano wptyw korekty Hubbarda Ueffna
przerwe energetyczng Eg potprzewodnikéw. W przeciwienstwie do f/ord, Eg ro$nie wraz z

Ukefr, osiggajac 1,76 eV dla BMW i 1,27 eV dla BTM przy Uerr= 3 eV. Wyniki te sugeruja
rowniez, ze atomy metali przejsciowych odgrywaja kluczowa role w definiowaniu statych
sieciowych w zwigzkach podwdjnych perowskitéw. Ponadto, réznica miedzy stanami spin-up
a spin-down w strukturach DOS wskazuje na uporzgdkowanie magnetyczne momentéw Mn2+.
Uporzadkowanie magnetyczne w BTM powstaje na skutek interakcji superwymiany, ktéra

obejmuje przeskoki elektronéw miedzy orbitalami Mn-34d i O-2p. Oba podwdjne perowskity
charakteryzujg sie wysokim przewodnictwem optycznym, statymi dielektrycznymi oraz silnym
wspotczynnikiem absorpcji swiatfa ultrafioletowego, co czyni je doskonatymi kandydatami

na wysoko wydajne perowskitowe ogniwa stoneczne w zastosowaniach optoelektronicznych.
Wykorzystujgc podejscie Projektowanego Augmentowanego Fali (PAW), zbadalismy, jak
ci$nienie wptywa na strukture krystaliczng i DOS Ba2TiMnQs. Nasze wyniki wskazuja, ze

pod wpltywem naprezen sciskajgcych przy cisnieniach wynoszgcych 8 GPa moze dojs¢ do
znieksztatcenia struktury, jak rowniez do znacznego zwiekszenia przerwy pétprzewodnikowe;j.



