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Wprowadzenie:

Tlenki o strukturze perowskitu ABOs s3g interesujgce zaréwno z naukowego jak i aplikacyjnego
punktu widzenia. Znajdujg zastosowanie jako ferroelektryki (BaTiOs, PbTiOs3) i dielektryki (CaTiOs).
Mogg mieé tez potencjalne zastosowanie jako przewodniki protonowe (SrCeOs) lub multiferroiki
(BiFeOs). W uktadach o tej strukturze zaobserwowano réwniez kolosalny magnetoopdr (Pri-
xCaxMnQO3) i nadprzewodnictwo (SrTiOs). Wazne miejsce w tej grupie zajmujg zwigzki bizmutu
BiMOs (M= Al, Ga, In, Fe, Mn, Co, Ni). Uktady te posiadajg podobne wtasciwosci ferroelektryczne co
powszechnie stosowane ferroelektryki na bazie PbTiOs, jednak bez szkodliwego dla $rodowiska
otowiu. Drugg wazng witasciwoscig tych zwigzkéw jest wspotwystepowanie ferroelektrycznosci i
magnetyzmu (multiferroicznosé). Sposréd wszystkich multiferroikdéw BiFeOs jest jedynym w ktérym
te dwa zjawiska wystepujg powyzej temperatury pokojowej. Gtéwng przeszkodg w zastosowaniach
na skale przemystowg tych uktadéw jest duze przewodnictwo zwigzane z obecnoscig luk
tlenowych. W celu ich wyeliminowania tworzy sie roztwory state takie jak np. BiFeOs-LaFeOs.
Jednak prowadzi to do przemian fazowych z fazy ferro- do paraelektryczne;.

Cel naukowy pracy i proponowane metody badawcze:

Celem pracy bedzie zbadanie przejs¢ fazowych w uktadach BiMO3; (M= Al, Ga, In, Fe, Mn, Co, Ni) i
roztwordw statych BiFeOs3-ABOs (A= RE, B = TM) w oparciu o teorie funkcjonatu gestosci. Zbadana
zostanie struktura elektronowa, dynamika sieci oraz wtasciwosci ferroelektryczne i magnetyczne
wybranych faz wyzej wymienionych ukfadéw. Obliczenia bedg wykonywane za pomocg
oprogramowania komercyjnego (VASP) jak i open-source (Quantum-Espresso, Abinit).



