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Bakrovi oksidi kao fotovoltaici — predikcija
materijala pomocu racunalnih simulacija?
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Rastuce trziste solarne tehnologije potaknulo je istrazivanje poluvodica p-tipa kao sto su bakrov (I) i

bakrov (II) oksid (Cu2@ i CuQ). Posljedi¢no, javlja se potreba za stjecanjem informacija o
elektronskim 1 optickim svojstvima takvih materijala [1]. Racunale simulacije pritom pruzaju
jedinstvenu mogucénost ispitivanja velikog broja materijala bez potrebe za prethodnim sintetiziranjem.

Cuz0 i CuQ obecavajuéi su materijali zbog svojeg povoljnog razmaka izmedu elektronskih vrpci,
ucestalosti 1 niske cijene rudarenja [2]. Na§ projekt koristi teoriju funkcionala gustoce kako bismo
ispitali utjecaj dopiranja na elektronska i1 opticka svojstva bakrovih oksida.
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