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V nasem kazdodennim Zivoté jsme obklopeni mnoha ruznymi materialy - kovy, plasty, dre-
vem a dalSimi. Pouhym okem jsme schopni tyto materialy prozkoumat v radu centimetriaz | .
metri. Vyvoj materialti se ale déje na atomarni urovni, S R >

které rfikame také nanometricka uroven - pohybujici
se vradu 102 m. V dnesni dobé se na atomarni uroven
muzeme podivat pomoci specialnich mikroskopu,
jako jsou napriklad , kte-
ré méri sily mezi Spickou mikroskopu a vzorkem. Ten-
to mikroskop muze rovnéz ménit naboj jednotlivych
atomu a molekul na povrchu zkoumaného materialu
s presnosti na jeden elektron.

Soucasné s laboratornimi experimenty na atomar-

ni urovni je nezbytné provadét i pocitacové simula-

ce. Ty éasto odkryji, jakeé fyzikalni a chemické procesy
v materialu probihaji. Vzhledem k tomu, ze mikroskop
funguje na atomarni urovni, musi také virtualni nano-
laborator resit zakladni rovnice atomového svéta, jako
je Schrédingerova rovnice, ktera popisuje pohyb elektro-
nu - jeden ze zakladnich stavebnich kament atomu. Jejich reseni je velice komplikované
a muze byt provedeno pouze za pomoci superpocitacti s vykonem v radu petafloput (miliony
bilion1 vypocetnich operaci za sekundu).

Podivejme se na jeden takovy laboratorni experiment (a). -— m) Fc)
ajeho simulace. Obr. 1 ukazuje experimentalni snimky

porizené za pomoci atomovéeho siloveho mikrosko-

pu. Jsou na hém atomy kysliku, které byly naneseny ’

na povrch TiO,, kde vytvorily atomove pary. Na tomto

povrchu je pro kyslik vyhodné prijmout dva elektro- ’ =

ny, coz znamena, ze vytvori dvojnasobné nabity par
atomu O_ > - O_*, obr. 1 (a), které maji nizsi energii
nez atomy s jednonasobnym nabojem, O -~ - O_ -,
obr. 2 (d).

Obr. 1. e

Atomy kysliku v rizngch nabojovich stavech na
povrchu TiO,,. ’ ‘

Snimky ziskané experimentdlné

z atomového silového mikroskopu (a-c) 2 - | 4
a pomoci politatovych simulaci (d-f). K %_%_ 4 2%‘ | %
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Tyto energie byly objeveny pomoci pocitacoveho modelova-
ni a zjistit je experimentalné neni vubec jednoduché,

, jako jsou
jednonasobnée nabite atomy kysliku, O_ ~- O_ -, obr. 1(b), nebo
jejich kombinace O_ * - O_ -, obr. 1(c). Obe tyto verze maji mno-
hem vyssi energie, obr. 2 (d).

Pocitacové modelovani nam rovnéz umoznuje oveérit tuto in-
terpretaci prostrednictvim prime simulace snimku ruzne na-
bitych atomu kysliku v atomovem silovem mikroskopu, obr. 1
(d-f), a porovnat je s experimentem, obr. 1 (a-c). Jak je znazor-
néno na obr. 2, spolu s modifikaci naboje muze atomovy silovy
mikroskop také manipulovat, tj. vytvaret a harusovat chemicke
vazby mezi atomy na povrchu. Pokud mikroskop odstrani dva
elektrony z dvojice dvojnasobné nabitych atomu, ©_* - O_*,
nuti je (reverzibilné) vytvorit chemickou vazbu a sloucit se do
molekuly peroxidu, O, obr. 2 (c). SkuteCnost, ze tato interpre-
tace je spravna, muze byt opét ovérena pocitacovymi simula-
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cemi, obr. 2 (d). Pokud pouzijeme mikroskop k odstranéni dvou
. , A o . A 3
elektronL.J. z dVOJICoe O, O?d a vytvorlme parO_-0O_ jepro b 0.,-0.,:S8 .
tuto dvojici atomu energeticky vyhodné transformovat se na D s
molekulu peroxidu, obr. 2 (d). Naopak pridanim dvou elektro- 2r ’ D
nu do molekuly peroxidu se vytvori molekula O *, ktera je ne- % d 0% 8
. , i . . 272 . . ~ 1 P ..
| stabilni a okamzité se transformuje na par O_ > - O_ *. Takove w o [S<"02-_0-.p Py
manipulace oteviraji cestu k chemickym reakcim plné fizenym o i ad Tadr —
¢ atomovym silovym mikroskopem. I:ga{ O.ad o
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/J Reverzibilni manipulace nabitjch atomi
° kysliku do molekuly peroxidu (a-c).
. Energie vypolitané pomoci poclitatovich

simulaci (d).

Sipky ukazuji reverzibilni manipuladni
procesy, které vedou k reakei

atomit na molekulu.
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