
 

 

PHYSICS COLLOQUIUM:  

Novel Materials for Energy Applications from First Principles  

�ďƐƚƌĂĐƚ 
�Ŷ�ĂĐƟǀĞ�ĂƌĞĂ�ŽĨ�ƌĞƐĞĂƌĐŚ�ŝƐ�ƚŚĞ�ƐĞĂƌĐŚ�ĨŽƌ�ŶĞǁ�ŵĂƚĞƌŝĂůƐ�
ĨŽƌ�ƐŽůĂƌ�ĞŶĞƌŐǇ�ĂŶĚ�ĐĂƌďŽŶ�ĞŵŝƐƐŝŽŶ�ŵŝƟŐĂƟŽŶ�
ĂƉƉůŝĐĂƟŽŶƐ͘�dŚĞ�ĂďŝůŝƚǇ�ƚŽ�ƐǇŶƚŚĞƐŝǌĞ�ĂŶĚ�ƉƌŽďĞ�ŶĞǁ�
ŵĂƚĞƌŝĂůƐ�ĐůĂƐƐĞƐ�ǁŝƚŚ�ƚƵŶĂďůĞ�ƐƚƌƵĐƚƵƌĞ�ĂŶĚ�ĐŽŵƉŽƐŝƟŽŶ�–�
ƐƵĐŚ�ĂƐ�ϮĚ�ĐƌǇƐƚĂůƐ͕�ŽƌŐĂŶŝĐ�ƐĞŵŝĐŽŶĚƵĐƚŽƌƐ͕�ŚĂůŝĚĞ�
ƉĞƌŽǀƐŬŝƚĞƐ͕�ĂŶĚ�ŵĞƚĂů-ŽƌŐĂŶŝĐ�ĨƌĂŵĞǁŽƌŬƐ�–�ŚĂƐ�ĚƌŝǀĞŶ�
ƚŚĞ�ŶĞĞĚ�ĨŽƌ�ŶĞǁ�ŝŶƚƵŝƟŽŶ�ůŝŶŬŝŶŐ�ĂƚŽŵŝĐ-�ĂŶĚ�ŵŽůĞĐƵůĂƌ-
ƐĐĂůĞ�ŵŽƌƉŚŽůŽŐǇ�ĂŶĚ�ƉŚĞŶŽŵĞŶĂ�ƌĞůĞǀĂŶƚ�ƚŽ�ĨƵŶĐƟŽŶ͕�
ƐƵĐŚ�ĂƐ�ƉŚŽƚŽƉŚǇƐŝĐƐ͕�ĐĂƌƌŝĞƌ�ĚǇŶĂŵŝĐƐ͕�ĂŶĚ�ĐŚĞŵŝĐĂů�
ŬŝŶĞƟĐƐ͘�,ĞƌĞ͕�/�ǁŝůů�ƉƌĞƐĞŶƚ�ĂƉƉůŝĐĂƟŽŶƐ�ŽĨ�ŶŽǀĞů�ĮƌƐƚ-
ƉƌŝŶĐŝƉůĞƐ�ĐŽŵƉƵƚĂƟŽŶĂů�ŵĞƚŚŽĚƐ�–�ĚƌĂǁŝŶŐ�ŽŶ�ĚĞŶƐŝƚǇ�
ĨƵŶĐƟŽŶĂů�ƚŚĞŽƌǇ�ĂŶĚ�Ăď�ŝŶŝƟŽ�ŵĂŶǇ-ďŽĚǇ�ƉĞƌƚƵƌďĂƟŽŶ�
ƚŚĞŽƌǇ�ĨŽƌŵĂůŝƐŵƐ�–�ĨŽƌ�ƉƌĞĚŝĐƟŶŐ�ĂŶĚ�ƵŶĚĞƌƐƚĂŶĚŝŶŐ�ƚŚĞ�
ĞůĞĐƚƌŽŶŝĐ�ƐƚƌƵĐƚƵƌĞ͕�ƉŚŽƚŽĂĐƟǀĞ�ĞǆĐŝƚĞĚ�ƐƚĂƚĞƐ͕�ĂŶĚ�
ĐŚĞŵŝĐĂů�ĚǇŶĂŵŝĐƐ�ŝŶ�ƚŚĞƐĞ�ƐǇƐƚĞŵƐ͘�dŝŵĞ�ƉĞƌŵŝƫŶŐ͕�/�ǁŝůů�
ĐŽǀĞƌ�ƌĞĐĞŶƚ�ǁŽƌŬ�ŽŶ�ƚŚĞ�ƉŚŽƚŽƉŚǇƐŝĐƐ�ŽĨ�ϮĚ�
ƐĞŵŝĐŽŶĚƵĐƚŽƌƐ͕�ƐŝŶŐůĞƚ�ĮƐƐŝŽŶ�ŝŶ�ĂĐĞŶĞ�ĐƌǇƐƚĂůƐ͕�ƚŚĞ�
ŶĂƚƵƌĞ�ŽĨ�ĞǆĐŝƚŽŶƐ�ŝŶ�ŚĂůŝĚĞ�ƉĞƌŽǀƐŬŝƚĞƐ͕�ĂŶĚ�ƚŚĞ�ĚĞƐŝŐŶ�ŽĨ�
ŵĞƚĂů-ŽƌŐĂŶŝĐ�ĨƌĂŵĞǁŽƌŬƐ�ĨŽƌ��KϮ�ĐĂƉƚƵƌĞ͘�/Ŷ�ĞĂĐŚ�ĐĂƐĞ�/�
ǁŝůů�ƐŚĂƌĞ�ŚŽǁ�ŶĞǁ�ƚŚĞŽƌĞƟĐĂů�ĚĞǀĞůŽƉŵĞŶƚƐ͕�ĂŶĚ�
ĐĂůĐƵůĂƟŽŶƐ�ĐĂƌƌŝĞĚ�ŽƵƚ�ŝŶ�ĐůŽƐĞ�ĐŽůůĂďŽƌĂƟŽŶ�ǁŝƚŚ�
ĞǆƉĞƌŝŵĞŶƚƐ͕�ĂĚǀĂŶĐĞ�ŽƵƌ�ŝŶƚƵŝƟŽŶ�ĂŶĚ�ŝŶŇƵĞŶĐĞ�ƚŚĞ�
ĚĞƐŝŐŶ�ĂŶĚ�ƐǇŶƚŚĞƐŝƐ�ŽĨ�ŶĞǁ�ĞŶĞƌŐǇ�ŵĂƚĞƌŝĂůƐ͘ 

�ďŽƵƚ�ƚŚĞ�^ƉĞĂŬĞƌ 

:ĞīƌĞǇ��͘�EĞĂƚŽŶ�ŝƐ�Ă�ƉƌŽĨĞƐƐŽƌ�ŽĨ�ƉŚǇƐŝĐƐ�Ăƚ�ƚŚĞ�
hŶŝǀĞƌƐŝƚǇ�ŽĨ��ĂůŝĨŽƌŶŝĂ͕��ĞƌŬĞůĞǇ͕�ǁŚĞƌĞ�ŚŝƐ�ƌĞƐĞĂƌĐŚ�
ŝŶƚĞƌĞƐƚƐ�ŝŶĐůƵĚĞ�ĚĞǀĞůŽƉŝŶŐ�ĂŶĚ�ĂƉƉůǇŝŶŐ�ƚŚĞŽƌŝĞƐ�ĂŶĚ�
ŶŽǀĞů�ĐŽŵƉƵƚĂƟŽŶĂů�ŵĞƚŚŽĚƐ�ƚŽ�ƉƌĞĚŝĐƚ͕�ƵŶĚĞƌƐƚĂŶĚ�
ĂŶĚ�ĐŽŶƚƌŽů�ƉŚĂƐĞ�ďĞŚĂǀŝŽƌ�ĂŶĚ�ĞůĞĐƚƌŽŶŝĐ�ƉŚĞŶŽŵĞŶĂ�
ŝŶ�ĐŽŵƉůĞǆ�ŵĂƚĞƌŝĂůƐ�ĨƌŽŵ�ĮƌƐƚ�ƉƌŝŶĐŝƉůĞƐ͘�,Ğ�ƐĞƌǀĞƐ�ĂƐ�
ƚŚĞ��ƐƐŽĐŝĂƚĞ�>ĂďŽƌĂƚŽƌǇ��ŝƌĞĐƚŽƌ�ĨŽƌ��ŶĞƌŐǇ�^ĐŝĞŶĐĞƐ�Ăƚ�
>ĂǁƌĞŶĐĞ��ĞƌŬĞůĞǇ�EĂƟŽŶĂů�>ĂďŽƌĂƚŽƌǇ͕�ŽǀĞƌƐĞĞŝŶŐ�ƚŚĞ�
�ŚĞŵŝĐĂů�^ĐŝĞŶĐĞƐ�ĂŶĚ�DĂƚĞƌŝĂůƐ�^ĐŝĞŶĐĞƐ��ŝǀŝƐŝŽŶƐ͕�ĂƐ�
ǁĞůů�ĂƐ�ƚŚĞ�ůĂď͛Ɛ�ƚǁŽ��ĂƐŝĐ��ŶĞƌŐǇ�^ĐŝĞŶĐĞƐ-ƐƉŽŶƐŽƌĞĚ�
ŶĂƟŽŶĂů�ƐĐŝĞŶƟĮĐ�hƐĞƌ�&ĂĐŝůŝƟĞƐ͕�ƚŚĞ��ĚǀĂŶĐĞĚ�>ŝŐŚƚ�
^ŽƵƌĐĞ�ĂŶĚ�ƚŚĞ�DŽůĞĐƵůĂƌ�&ŽƵŶĚƌǇ͘�,Ğ�ŝƐ�ĂůƐŽ�Ă�ƐĞŶŝŽƌ�
ĨĂĐƵůƚǇ�ƐĐŝĞŶƟƐƚ�Ăƚ��ĞƌŬĞůĞǇ�>Ăď�ĂŶĚ�Ă�ŵĞŵďĞƌ�ŽĨ�ƚŚĞ�
<Ăǀůŝ��ŶĞƌŐǇ�EĂŶŽ^ĐŝĞŶĐĞƐ�/ŶƐƟƚƵƚĞ�Ăƚ��ĞƌŬĞůĞǇ͘�,Ğ�ŝƐ�
ƚŚĞ��ƐƐŽĐŝĂƚĞ��ŝƌĞĐƚŽƌ�ŽĨ�ƚŚĞ��ĞŶƚĞƌ�ĨŽƌ��ŽŵƉƵƚĂƟŽŶĂů�
^ƚƵĚǇ�ŽĨ��ǆĐŝƚĞĚ-^ƚĂƚĞ�WŚĞŶŽŵĞŶĂ�ŝŶ��ŶĞƌŐǇ�DĂƚĞƌŝĂůƐ�Ăƚ�
�ĞƌŬĞůĞǇ�>Ăď͘�,Ğ�ƌĞĐĞŝǀĞĚ�ŚŝƐ�WŚ��ĚĞŐƌĞĞ�ŝŶ�ƉŚǇƐŝĐƐ�
ƵŶĚĞƌ�EĞŝů��ƐŚĐƌŽŌ�ĨƌŽŵ��ŽƌŶĞůů�hŶŝǀĞƌƐŝƚǇ͕�ĂŶĚ�ǁĂƐ�Ă�
ƉŽƐƚĚŽĐƚŽƌĂů�ĨĞůůŽǁ�Ăƚ�ZƵƚŐĞƌƐ�hŶŝǀĞƌƐŝƚǇ͘��ŌĞƌ�ŚĂǀŝŶŐ�
ǁŽƌŬĞĚ�ĂƐ�Ă�ƉŽƐƚĚŽĐ�ĂŶĚ�ƐƚĂī�ƐĐŝĞŶƟƐƚ�Ăƚ�ƚŚĞ�DŽůĞĐƵůĂƌ�
&ŽƵŶĚƌǇ͕�ŚĞ�ƐĞƌǀĞĚ�ĂƐ��ŝƌĞĐƚŽƌ�ŽĨ�ƚŚĞ�DŽůĞĐƵůĂƌ�&ŽƵŶĚƌǇ�
ĨƌŽŵ�ϮϬϭϯ-ϮϬϭϵ͘�EĞĂƚŽŶ�ŝƐ�Ă�ƌĞĐŝƉŝĞŶƚ�ŽĨ�Ă��K��
WƌĞƐŝĚĞŶƟĂů��ĂƌůǇ��ĂƌĞĞƌ��ǁĂƌĚ�ĨŽƌ�^ĐŝĞŶƟƐƚƐ�ĂŶĚ�
�ŶŐŝŶĞĞƌƐ�ĂǁĂƌĚ�ĂŶĚ�ŝƐ�Ă�ĨĞůůŽǁ�ŽĨ�ƚŚĞ��ŵĞƌŝĐĂŶ�WŚǇƐŝĐĂů�
^ŽĐŝĞƚǇ͘�,Ğ�ŝƐ�ƚŚĞ�ƌĞĐŝƉŝĞŶƚ�ŽĨ�Ă�E�Z^��,ŝŐŚ�/ŵƉĂĐƚ�
^ĐŝĞŶƟĮĐ��ĐŚŝĞǀĞŵĞŶƚ��ǁĂƌĚ�ŝŶ�ϮϬϭϳ�ĂŶĚ�ǁĂƐ�ƚŚĞ�ϮϬϭϴ�
WĂƌŝƐĞƌ-WĂƌƌ��ŝƐƟŶŐƵŝƐŚĞĚ�>ĞĐƚƵƌĞƌ�ŝŶ��ŚĞŵŝƐƚƌǇ�Ăƚ�ƚŚĞ�
hŶŝǀĞƌƐŝƚǇ�ŽĨ�EŽƌƚŚ��ĂƌŽůŝŶĂ͘ 

&Žƌ�ŵŽƌĞ� 
ŝŶĨŽƌŵĂƟŽŶ͕�ĐŽŶƚĂĐƚ� 

�ĂǀŝĚ�^ƚƌƵďďĞ 

ĚƐƚƌƵďďĞΛƵĐŵĞƌĐĞĚ͘ĞĚƵ 

 

:ĞīƌĞǇ��͘�EĞĂƚŽŶ 
�ĞƉĂƌƚŵĞŶƚ�ŽĨ�WŚǇƐŝĐƐ͕�hŶŝǀĞƌƐŝƚǇ�ŽĨ��ĂůŝĨŽƌŶŝĂ͕��ĞƌŬĞůĞǇ 

DĂƚĞƌŝĂůƐ�^ĐŝĞŶĐĞƐ��ŝǀŝƐŝŽŶ͕�>ĂǁƌĞŶĐĞ��ĞƌŬĞůĞǇ�EĂƟŽŶĂů�>ĂďŽƌĂƚŽƌǇ 

<Ăǀůŝ��ŶĞƌŐǇ�EĂŶŽƐĐŝĞŶĐĞƐ�/ŶƐƟƚƵƚĞ�Ăƚ��ĞƌŬĞůĞǇ 

�ĂƚĞ͗�ϭͬϯϭͬϮϬϮϬ 

dŝŵĞ͗�ϭϬ͗ϯϬ–ϭϭ͗ϱϬ��D 

>ŽĐĂƟŽŶ͗��K�Ϯ�ϭϰϬ 


