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Sisalto

e Tutkimusmenetelmat:

— Laskennallinen materiaalitutkimus teoreettisen
kemian menetelmilla

* Esimerkki tutkimusongelmasta:
Energiatehokkuutta parantavat materiaalit
— Uudet energiatehokkaat valonlahteet

— Jatelammon tehokkaan hyddyntamisen
mahdollistavat materiaalit




Teoreettinen kemia

* Teoreettisen kemian menetelmat perustuvat
<vanttimekaniikkaan

e Kvanttimekaniikka tarjoaa matemaattisen
coneiston, jolla kaikki kemialliset ilmiot
voidaan periaatteessa kuvata eksaktisti

* Ongelmien ratkaiseminen eksaktisti on
kuitenkin kaytanndssa mahdotonta

— Tarvitaan likimaaraisia laskentamenetelmia (ja
laskentatehoal)




Teoreettinen kemia + tietokoneet
= |laskennallinen kemia

e 1950-luvulla teoreettisessa kemiassa otettiin
muutamia ratkaisevia edistysaskeleita
likimaaraisten menetelmien osalta

e Samoihin aikoihin myos tietokoneet alkoivat
tulla tutkijoiden kayttdéon, joten teoreettisen
kemian ongelmia alettiin pian ratkoa
laskennallisesti tietokoneiden avulla

—Laskennallinen kemia (molekyylimallinnus,
materiaalimallinnus, jne)




Laskennallinen kemia

* Tietotekniikan nopea kehitys on ollut erittain
tarkeaa myods laskennallisen kemian kehitykselle

— Myo6s lukuisat tietojenkasittelytieteen ja sovelletun
matematiikan tutkimustulokset ovat olleet erittain
merkittavia alan kannalta

* Tietotekniikan kehityksen rinnalla jatkuva
teoreettisen kemian “kyna ja paperi”-tason
menetelmankehitys on myos vahintaankin yhta
olennaisessa roolissa

— Uusien teoreettisten menetelmien muuntaminen




Laskennallinen kemia
tutkimusmenetelmana

e Laskennallisen kemian menetelmilla tutkitaan aivan
samoja ongelmia kuin kokeellisillakin menetelmilla
(menetelmien tarkkuuden rajoissa)

— Teorian avulla pystytaan monesti selittamaan ja
tulkitsemaan kokeellisia tuloksia

— Laskennallisesti voi olla myos mahdollista ennustaa
uudentyyppisten yhdisteiden olemassaolo ja ominaisuudet
ennen niiden kokeellista valmistusta

* Yhteistyo kokeellisen tutkimuksen kanssa on
ensiarvoisen tarkeaa

— Tutkimusongelmasta riippuen laskennallinen tutkimus voi
ohjata kokeellista tyota tai painvastoin




Tutkimusvalineet ja kaytannon
tutkimustyo

* Laskentakoneet ja -ohjelmistot




Esimerkki tutkimusongelmasta

e Uusien mikrohuokosellisten
puolijohdemateriaalien suunnittelu
materiaalimallinnuksen avulla

e Potentiaaliset sovelluskohteet:

— Optoelektroniset, eli valoon liittyvat sovellukset,
kuten uudet energiatehokkaat valonlahteet

— Termoelektriset, eli lampoon liittyvat
sovellukset, kuten jatelammaon muuntaminen
sahkoksi




Uudet energiatehokkaat valonlahteet

* Tyypillinen esimerkki energiatehokkaista valonlahteista ovat
epaorgaanisista puolijohdemateriaaleista koostuvat LED-valot
(light-emitting diode)

* LED-valojen etuja perinteisiin valonlahteisiin verrattuna:
Energiatehokkuus, pitkaikaisyys, kestavyys, viileys, koko.

e LED-valojen suurin puute on ollut niiden suhteellisen heikko
valotehokkuus, mutta tassa suhteessa ne ovat jo ohittaneet
hehkulampun
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Termoelektriset materiaalit:
Jatelammon hyodyntaminen

 Termoelektriset materiaalit voivat tuottaa sahkda lammosta
tai jaahdyttaa sahkovirralla
 Termoelektrinen ilmié on tunnettu jo 1800-luvun

alkupuolelta lahtien ja silla on useita sovelluksia pienen
mittakaavan energiantuotannossa ja jaahdytyksessa

* Tunnetut termoelektriset materiaalit eivat sovellu
jatelammon hyodyntamiseen suuressa mittakaavassa

— Uusilla materiaaleilla voitaisiin parantaa huomattavasti
energiantuotannon tehokkuutta
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Useilla teknologisesti tarkeilla puolijohdemateriaaleilla (esim. piilld) on

tihea, verkkomainen atomitason rakenne, jonka optoelektroniset ja

termoelektriset ominaisuudet ovat huonot

Mikrohuokosellisten puolijohdemateriaalien atomitason rakenne sisaltaa
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Huokosellinen atomitason rakenne

Normaali atomitason rakenne



Mikrohuokoselliset
puolijohdemateriaalit

* Hyva esimerkki mikrohuokosellisisista puolijohteista ovat ns.
klathraattityyppiset materiaalit

* Klathraatit koostuvat pienista yhteenliittyneista
atomihakeista (materiaalina esim. pii, germanium tai tina)

* Hakit voivat olla tyhjia tai ns. vierasatomeilla taytettyja
— Tyhjat hakit -> Optoelektroniset (valoon liittyvat) sovellukset
— Taytetyt hakit -> Termoelektriset (lampoon liittyvat) sovellukset

tyhja hakki \

24 atomin

20 atomin
taytetty hakki




Mikrohuokosellisia rakennetyyppeja




Materiaalimallinnuksen edut
tutkimusmenetelmana

e Uusien mikrohuokosellisten puolijohdemateriaalien
valmistaminen kokeellisesti ilman tarkempaa tietoa
koostumuksesta (“reseptista”) on tyolasta ja
aikaavievaa

* Materiaalimallinnuksen avulla on mahdollista etsia
systemaattisesti uusia rakennevaihtoehtoja, joista
parhaat voidaan ottaa kokeellisen tyon kohteiksi

* Materiaalimallinnuksen avulla olemme pystyneet
kartoittamaan systemaattisesti lukuisia erilaisia
atomitason rakennemalleja seka niiden pysyvyyksia
ja valontuotto-ominaisuuksia




Tutkimuksen tavoitteet

e Kokeellisesti realististen mikrohuokosellisten
materiaalien mallinnus

— Tuloksena “resepteja” uusille materiaaleille
* Kokeellisten lahestymistapojen suunnittelu yhdessa

vhteistydbkumppaneiden kanssa (Prof. Thomas
Fassler, Munchenin Teknillinen yliopisto)




Yhteenveto

* Materiaalimallinnus on tehokas menetelma uusien
materiaalien atomitason rakenteen ja ominaisuuksien

ennustamiseen

* Laskennallisten ja kokeellisten menetelmien yhdistaminen
auttaa ymmartamaan kemiallisia ilmidita paremmin
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