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Heksagonals (B-faze) NaYF, aktivéts ar trisvalentiem retzemju joniem ir viens no popularakiem un
perspektivakiem materialiem ar augSup-parveidotas (AP) luminiscences ipasibam. Tas ari tiek
uzskatits ka perspektivs scintilatoru materials augstas energijas starojuma detektéSanai un
pielietosanai medicina. Lidz §im laikam B-NaYF4 un defekti taja netika plasi pétiti ar ab initio
metodeém materiala nesakartotas struktiiras dél.

Pirma posma tika noteikta NaYF, struktiira ar zemaku energiju, tas IpaSibas (elektroniska struktiira,
fononu modas, radiala sadalijuma funkcijas) tika salidzinatas ar pieejamiem eksperimentaliem
datiem.
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Otra projekta posma tika salidzinatas aizvietotaju un F-centru veido$anas energijas un elektroniska
struktiira atkariba no defekta vai aizvietotaja pozicijas. Ta ka $ai struktiirai piemit nesakartotiba, itrija
atomi visas 1la un 2d pozicijas nav identiski. Analiz&jot defektu elektronisko struktiiru un veidosanas
energijas tika secinats, ka Ce®" energatiski izdevigak aizvietot itriju 2d pozicijas, bet aizvietosana la
pozicijas ir tikai par ~0,1 eV mazak izdevigaka.

Sis NaYF4 modelis tika arT izmantots, lai model&tu citus aizvietotajus — Gd*" un Eu**. Atskiriba no
Ce** joniem, Gd* un Eu®" var simulét ar dazadam f-elektronu konfiguracijam, tada veida méginot
nonakt pie ierosinata stavokla modelésanas.



