Streszczenie

Synteza grafenu otworzyta nowg ere w poszukiwaniu materiatéw do zastoso-
wan nanotechnologicznych. W tym kontekscie materiaty 2D o duzym stosunku po-
wierzchni do objetosci, stabilnosci i doskonatych wtasciwosciach elektronowych, ter-
micznych, transportowych i mechanicznych sg potencjalnie odpowiednie do wykry-
wania gazéw, adsorpcji chemicznej i zastosowan katalitycznych.

Nalezacy do rodziny Xenes (gdzie X reprezentuje element z uktadu okresowego pier-
wiastkéw) dwuwymiarowych materialéw jednoelementowych, borofen, sktadajacy
sie wylacznie z atomow boru, zostatl po raz pierwszy zaproponowany i zbadany teo-
ratycznie w latach 90-tych, a nastepnie zsyntetyzowany w 2015 roku. Od tego czasu
doceniono jego wyjatkowe witasciwosci fizyczne i elektronowe, cho¢ ten obiecujacy
material wciaz znajduje sie na wczesnym etapie poznania. W zwiazku z tym teo-
retyczna analiza jego witasciwosci i zastosowan moze sta¢ si¢ punktem wyjscia do
dalszych badan eksperymentalnych.

Bor, pierwiastek metaloidalny o konfiguracji elektronowej 1s?2s?2p! ma niedobér
elektronow. Ten stan elektronowy powoduje powstawanie egzotycznych wiazan, ktére
prowadzg do istnienia licznych odmian alotropowych boru, w przeciwienstwie do jego
bezposrednich sgsiadéw w ukltadzie okresowym, wegla i krzemu. Co ciekawe, odpo-
wiedni dwuwymiarowy krysztal o grubosci jednego atomu mozna uzyska¢ poprzez
wzrost na metalowym podltozu, takim jak Ag. Co wiecej, niektore badania wyka-
zaly, ze wlgczenie atoméw metali przejsSciowych moze stabilizowaé borofen poprzez
transfer elektronéw z metalu do boru.

W tym kontekscie MBenes sa dwuwymiarowymi materiatami, ktére wywodza sie z
ich macierzystych faz objetosciowych MAB (gdzie M jest metalem przej$ciowym, A
jest czesto pierwiastkiem z grupy IITA-IVA, a B jest borem) i z tego powodu sa uwa-
zane za krewnych MXendéw, ktére przyciggnety ogromng uwage w ostatnich latach.
MBeny wystepuja w kilku stechiometriach, a obecnos¢ atoméw metali przejsciowych
nadaje im szczegolna wytrzymatosé i wtasciwosci magnetyczne, ktére otwieraja nowe
mozliwosci dla zwigzkow na bazie boru.

Rozprawa doktorska koncentruje sie na dwéch réznych klasach materiatow na
bazie boru jako potencjalnych kandydatéw do wykrywania lub absorpcji gazow:

(i) Wybrane polimorfy borofenu (struktura c-sheet, struktura pofatdowana heksa-
gonalna i struktura typu plastra miodu) o zréznicowanej strukturze i wlasciwo-
sciach fizykochemicznych. Przeprowadzono obliczenia z wykorzystaniem teorii
funkcjonatu gestosci (DFT), aby zbadaé wpltyw na wlasciwosci strukturalne,
elektronowe i magnetyczne po adsorpcji potencjalnie szkodliwych czasteczek
gazu (CO, CO4, NO, NO, i NH3) na borofenach o strukturze a-sheet, heksa-
gonalnej pofatdowanej i typu plastra miodu. Wynikiem obliczen byto miedzy
innymi to, ze transfer tadunku miedzy czasteczkami a strukturag 2D destabi-
lizuje wigzania, tworzac dystorsje strukturalne, co powoduje, ze bor tworzy z
sasiadami hybrydyzacje sp® zamiast sp? obecnej w ptaskim (lub quasi-ptaskim)



borofenie, co prowadzi zarazem do silnego wiazania z adsorbatem i czyni ten
material optymalnym jako adsorbent gazu.

(ii) MBenes ze stechiometriq MsBy (M = Cr, Fe i Zr). Jako pierwszy krok w
obliczeniach komputerowych, zbadane zostaty wtasciwosci czystych MBenes,
ktore ujawnity ich wyjatkowa wytrzymaltosé strukturalna a takze dobre prze-
wodnictwo elektryczne. Dodatkowo, ze wzgledu na obecno$¢ atoméw metali
przejsciowych w ich skltadzie, zaobserwowane zostato, ze wprowadzenie po-
prawki Hubbarda ma istotny wplyw na ich elektronowe i magnetyczne stany
podstawowe. Co wiecej, warto$ci momentéw magnetycznych wskazuja na ich
mozliwe zastosowanie w spintronice jako uktadéw o wysokich temperaturach
krytycznych. Z perspektywy adsorpcji zaréwno szkodliwych czasteczek (CO,
COgq, NOg, SOy i NH3), jak i innych typowych czasteczek obecnych w atmos-
ferze (HoO, Ny i O9), znalezione zostalo potencjalne zastosowanie MBenes nie
tylko jako czujnikow gazu, ale takze jako wychwytywaczy czasteczek gazu z
mozliwoscig ich usuwania.

Zawarte w rozprawie cztery publikacje stanowig spéjny zbiér wynikéw badan
nad dwuwymiarowymi materiatami na bazie boru oraz ich interakcjami z matymi
czasteczkami, ukazujac wpltyw adsorpcji na wtasciwosci fizykochemiczne tych ukta-
dow.



