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Abstract

Low-dimensional materials, where the motion of charge carriers is confined in one

or more dimensions, typically at the scale of the de-Broglie wavelength, possess

unique quantum effects and increased surface-to-volume ratios, and have emerged as

competitive options for energy-related devices. The role of dimensionality has been

explored in a vast range of materials ranging from perovskite materials driving solar

cell applications to lightweight conducting materials for portable energy storage.

This thesis is divided into two main parts, with an overarching goal of contributing

valuable insights into the interplay of dimensionality and electronic properties using

density functional theory (DFT).

The first half explores the structure and electronic properties of aluminene, a two-

dimensional layer of Aluminium. While two-dimensional (2D) semiconductors have

received a lot of attention, the prospect of creating 2D metallic structures has picked

up pace recently owing to theoretical and experimental studies in the area. We

investigate the structure and stability of 2D aluminene sheets and nanoribbons,

crystallizing in a honeycomb like lattice, and explore its potential application as

anodes for metal-ion batteries and also for hydrogen storage. The second half of the

thesis shifts its focus to low-dimensional perovskite materials, characterized by the

essential ABX3 structural archetype. These materials play a crucial role in various

technologically significant properties such as ferroelectricity, piezoelectricity, super-

conductivity, and photochemical behavior. The soft nature of the perovskites can

easily be modulated by the application of strain, and we explore the coupling be-

tween dimensionality and strain. Our findings would contribute to the advancement

of sustainable technologies and the development of more efficient and resilient energy

materials and solutions.
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      सार 

 

निम्न-आयामी सामग्री, जहााँ चाजज वाहक ों की गनि एक या अनिक आयाम ों में सीनमि ह िी है, 

आमिौर पर डी-ब्र गली िरोंग दैर्ध्ज के पैमािे पर, अनििीय क्ाोंटम प्रभाव और बढे हुए सिह-से-

आयिि अिुपाि रखिे हैं, और ऊजाज-सोंबोंिी उपकरण ों के नलए प्रनिस्पिी नवकल्प के रूप में उभरे 

हैं। आयामीयिा की भूनमका क  व्यापक रूप से नवनभन्न सामनग्रय ों में ख जा गया है, ज  सौर सेल 

अिुप्रय ग ों क  सोंचानलि करिे वाली पेर व्स्काइट सामनग्रय ों से लेकर प टेबल ऊजाज भोंडारण के 

नलए हले्क चालक सामग्री िक हैं। यह श ि प्रबोंि द  मुख्य भाग ों में नवभानजि है, नजसका मुख्य 

उदे्दश्य घित्व कायाजत्मक नसद्ाोंि (DFT) का उपय ग करके आयामीयिा और इलेक्ट्र ॉनिक गुण ों 

के बीच के सोंबोंि में महत्वपूणज अोंिर्दजनि प्रदाि करिा है। 

पहला भाग एलु्यनमिीि, एलू्यनमनियम की नि-आयामी परि की सोंरचिा और इलेक्ट्र ॉनिक गुण ों 

की जाोंच करिा है। जबनक नि-आयामी (2D) अिजचालक ों िे काफी र्ध्ाि आकनषजि नकया है, नि-

आयामी िािु सोंरचिाएाँ  बिािे की सोंभाविा हाल ही में इस के्षत्र में सैद्ाोंनिक और प्राय नगक 

अर्ध्यि ों के कारण गनि पकड़ रही है। हम 2D एलु्यनमिीि शीट्स और िैि ररबि की सोंरचिा 

और स्थिरिा की जाोंच करिे हैं, ज  एक मिुक श जैसी जाली में निस्टलीकृि ह िे हैं, और इसे 

िािु-आयि बैटररय ों के नलए एि ड और हाइडर  जि भोंडारण के नलए सोंभानवि अिुप्रय ग के रूप 

में इसके सोंभाविाओों का पिा लगािे हैं। 

श ि प्रबोंि का दूसरा भाग निम्न-आयामी पेर व्स्काइट सामनग्रय ों पर र्ध्ाि कें निि करिा है, नजिकी 

नवशेषिा आवश्यक ABX3 सोंरचिात्मक आनकज टाइप है। इि सामनग्रय ों का नवनभन्न िकिीकी रूप 

से महत्वपूणज गुण ों जैसे फेरैइलेस्क्ट्र नसटी, पाईज इलेस्क्ट्र नसटी, सुपरकों डस्क्ट्नवटी, और प्रकाश 

रासायनिक व्यवहार में महत्वपूणज भूनमका ह िी है। पेर व्स्काइट्स की क मल प्रकृनि क  आसािी 

से ििाव के अिुप्रय ग िारा मॉडू्यलेट नकया जा सकिा है, और हम आयामीयिा और ििाव के 

बीच के युग्मि की ख ज करिे हैं। हमारे निष्कषज थिायी प्रौद्य नगनकय ों की प्रगनि और अनिक कुशल 

और लचीली ऊजाज सामग्री और समािाि ों के नवकास में य गदाि देंगे। 
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