Nr rejestracyjny: 2019/35/B/ST5/02477; Kierownik projektu: dr hab. Tomasz Jan Antosiewicz

Powierzchniowe plazmony-polarytony sa wzbudzeniem taczacym w sobie promieniowanie elektromagnetyczne
oraz oscylacje elektronéw przewodnictwa w metalach. Plasmony powierzchniowe zlokalizowane sg na granicy
pomiedzy przewodnikiem a otaczajacym je dielektrykiem i cechuja sie silnie wzmocnionym polem
elektromagnetycznym. Dzigki temu silnie wzmocnionemu polu ich wydajno$¢ oddziatywania ze $wiattem moze
by¢ znaczna, np. nanoczastki zbudowane z metalu s3 w stanie oddzialywa¢ z padajacym nan $wiattem duzo
bardziej, niz wynikatoby to z ich fizycznego rozmiaru, a silnie wzmocnione pole elektryczne wzmacnia wydajnos¢
procesow zachodzacych w jego obszarze. Po wzbudzeniu, plazmony zanikajg na jeden z dwoch sposobow.
Odwrotnie do pobudzenia, mogg wyswieci¢ swoja energi¢ badz zosta¢ zaabsorbowane w metalu. Promieniowanie
plazmonow w pole dalekie przez dtugi czas byto i nadal jest podstawa dziatania wielu urzadzen, takich jak np.
detektorow czutych na pojedyncze molekuty badz kompaktowych, kierunkowych anten optycznych.

Drugi z kanatéw zaniku plazmondw, tj. absorpcja, byta przez dtugi czas uwazana za zjawisko niepozadane, ktore
pogarsza wydajno$¢ urzadzen. Opinia ta jest niewatpliwie prawdziwa w przypadku urzadzen bazujacych na
obserwacjach wyemitowanego $wiatla badz propagacji sygnatu na granicy metal-dielektryk. Jednakze, nalezy
pamigtac, ze absorpcja plazmonu skutkuje generacja energetycznych nosnikow tadunku, a te chwilowo zyjace
tadunki moga zosta¢ wykorzystane do réznych celow, gdy mozliwa staje si¢ ich ekstrakcja z metalowych
nanoczgstek. Potencjalne zastosowania tych goracych elektronéw badz dziur obejmujg fotodetektory, uktady
fotowoltaiczne, fototermiczng terapi¢ nowotworows, badz reakcje chemiczne. Jednakze, aby wydobycie tych
energetycznych tadunkéw mogta zajs¢ wydajnie, niezbedna jest wiedza o tym, jak ich wiasno$ci zalezg od
struktury czy ksztattu nanoczastek plazmonicznych, ich sktadu, innych znajdujacych si¢ w poblizu nanostruktur
badz materialow jak np. molekuty badz potprzewodniki. Zagadnienia te w skali kilkudziesieciu nanometrow badz
wigkszej sg dos¢ dobrze poznane, ale w skali atomowej istniejaca wiedza jest dalece niewystarczajaca.

Celem niniejszego projektu jest uzupetnienie tych brakow poprzez poznanie, jak w skali atomowej nanoczastki
nieszlachetnych metali przejsciowych oddziatujg ze swiattem. W tym celu konieczne jest uprzednie rozwigzanie
problemu wydajnego modelowania za pomoca narze¢dzi teorii funkcjonatu gestosci w dziedzinie czasu (ang. time-
dependent density-functional-theory, TD-DFT) takich nanoczastek, pojedynczych badz kilku na raz, 0 rozmiarach
rzedu kilkuset atoméw. Umiejetnos¢ wydajnego modelowanie pozwoli na ilosciowa charakteryzacje generacji
goracych no$nikow tadunku, zaleznosci od struktury atomowej, sktadu i domieszek nanoczgstek oraz ich
otoczenia. Dzieki zastosowaniu narzedzi TD-DFT badania skupia si¢ na bezposredniej generacji wzbudzonych
tadunkéw z metalicznych nanoczastek do adsorbatow badz w samych adsorbatach.

Wyniki badan umozliwig poznanie procesow rzadzacych generacjg goracych elektrondw i dziur za pomocs
plazmonéw w zaleznosci od rodzaju, ksztattu, sktadu, oraz otoczenia nanoczastek metalicznych. Pozwoli to na
racjonalne zaprojektowanie wielofunkcyjnych kompleksow do pozyskiwania i konwersji swiatta w przydatng
prace. Urzgdzenia oparte o takie kompleksy beda umozliwialy zachodzenie wydajnej fotokatalizy wspomaganej
plazmonami, ultraczute detektory promieniowania rejestrujace pojedyncze fotony, lub pozyskiwanie energii w
ogniwach fotowoltaicznych.



