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Postep nauki w ostatnich dziesiecioleciach umozliwit wytwarzanie materiatdw o grubosci
nanometrow. Takie nanowarstwy w urzadzeniach (opto)elektronicznych (tj. tranzystorach, ogniwach
stonecznych, czujnikach gazu lub biosensorach) sy czesto tgczone w wielowarstwowe struktury
materiatdow o rdézinych witasciwosciach. O skutecznos$ci urzgdzenia decydujg wtasciwosci warstw
sktadowych. Kluczowga kwestig sg procesy zachodzgce na powierzchni i na styku materiatéw lub miedzy
materiatem otaczajgcg atmosferg. Najwazniejsze dla sprawnosci urzadzen elektronicznych sg wtasciwosci
elektroniczne, chemiczne i morfologiczne materiatéw. Dlatego przewidywanie tych wiasciwosci i
procesow fizykochemicznych zachodzgcych na powierzchniach granicznych jest kluczowe dla
projektowania urzadzen opartych o struktury wielowarstwowe.

W dobie duzej mocy obliczeniowej otworzyly sie nowe mozliwosci w materiatoznawstwie.
Wiasciwosci materiatdbw mozna przewidzie¢ przed przygotowaniem probek fizycznych. Zastosowanie
modelowania komputerowego badanych materiatéw metodami chemii kwantowej moze postuzy¢ do
wstepnej selekcji najbardziej obiecujgcych struktur, ograniczajgc pomiary eksperymentalne do waskiej
grupy struktur o optymalnych witasciwosciach. W zwigzku z tym zmniejsza sie koszt i czas potrzebny do
scharakteryzowania nowych struktur, a co za tym idzie poprawia sie efektywnos¢ badan.

W przedstawionej pracy pokazano mozliwosci zastosowania nowej metodologii opartej na
modelowaniu teoretycznym poprzedzajgcym badania doswiadczalnej w celu zrozumienia proceséw
fizykochemicznych zachodzacych na powierzchni i interfazach w strukturach do zastosowan w
urzadzeniach elektronicznych. Jako przyktad przedstawiono modelowanie oddziatywania sarinu i zwigzku
symulujgcego sarin, metylofosfonianu dimetylu (DMMP) z metalo-ftalocyjaninami (MPcs), potwierdzone
wynikami eksperymentalnymi [1]. Wyniki tych badan dostarczyty kluczowych informacji dla
zaprojektowania czujnika sarinu. Oprécz wynikéw modelowania czujnikdw sarinu omoéwiono szersze
mozliwosci wykorzystania nowej metodologii projektowania struktur dla urzadzen elektronicznych.
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