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ИССЛЕДОВАНИЕ ОПТИЧЕСКИХ И ПЕРЕСТРАИВАЕМЫХ

ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ КРИСТАЛЛИЧЕСКОГО

Li2TeO3 ИЗ ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ

Адитья Дей

Оптические и электронные свойства кристаллическо-
го Li2TeO3, представляющего собой теллуритное стек-
ло, изучаются в рамках теории функционала плотно-
сти (DFT), реализованной в программном обеспечении
SIESTA. Материал имеет моноклинную симметричную
структуру, и для изучения свойств была взята еди-
ничная или элементарная ячейка материала, периоди-
ческая во всех направлениях. Электронные структуры
показывают, что это широкозонный полупроводник, и
его свойства меняются на металлические при воздей-
ствии сильного электрического поля. Это настраивае-
мое свойство можно использовать в различных обла-
стях электроники. Изученные оптические свойства го-
ворят о том, что Li2TeO3 может быть многообещаю-
щим материалом для использования в качестве мате-
риала для переноса дырок (HTM) для разработки эффек-
тивных перовскитных солнечных элементов, а также
для других приложений.
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