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A mindennapi életben sokféle anyag vesz minket kérul, legyen az fém, fa, mianyag, stb.
Ezeket az anyagokat a centiméterektol a méterig terjedo6 skalakon mérhetjuk le. Létezikegy | .
masik tipusu anyaggyartas is, amely a sokkal kisebb, I >

un. nanometeres skalat hasznalja, 10° m, azaz az ato-
mi mérlegeket. Napjainkban az atomi skalan specialis
mikroszkop segitségével tudunk vizsgalni anyago-

kat, mint példaul az , amely

a mikroszkép csucsa és a minta kézo6tt hato eréket

meéri. Ez a mikroszkép manipulalhatja az egyes ato-

mok és molekulak toltését a feliiletikén egyetlen

elektron pontossagu téltéssel.

Az atomi méretii laboratériumi kisérletek mellett
szilkséges szamitogépes szimulacidok elvegzése is.
Ezek a szimulaciok gyakran szikségesek a véegbement
fizikai és kémiai folyamatok feltarasahoz. Figyelembe
véve, hogy a mikroszkép atomi skalan mukodik, a vir-
tuadlis nanolaboratériumnak meg kell oldania az atomi \
vilag alapvetdé egyenletét, azaz Schrédinger egyenletét, <
amely az elektronok mozgasat, mint az atomok egyik f6 épitékovét irja le. Ez nagyon bonyo- »

lult, és csak a PFLOPs szamitasok (azaz tobb millié billié miivelet/masodperc) elvégzésére | 4
alkalmas szuperszamitogépekkel végezheto el. ¢ p
4
Nézzink meg egy peldat egy ilyen tipusu laboratoriumi (a)' - "(c F_ " <
kisérletrol és annak szimulaciojarol. Az 1. abra az atomi m) © 3
erdmikroszkop altal eldallitott kiserleti kepeket abra- <
zolja. Lathatjuk az oxigenatomokat, amelyek a TiO, fel- )
szinén rakodtak le, ahol atomparokat hozhatnak Létre. <
Ezen a fellleten, oxigénatomoknak az a kedvezd, ha ket )
elektront fogadnak be, azaz egy par kettds téltesu ato- <
mot, O_7-0_~, 1 abra (a), amelyek alacsonyabb ener- >
gigjuak, mint az egyedileg feltoltétt atomok, O - O_ -, 4
2. abra (d). 2
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1. abra: <
Az oxigénatomok kiilonbozd téltési dllapotokban ) \ 4
a TiO, feliletén. g
Az atomi erdmikroszkopbél (a-c) kisérleti dton 2. - | »
kapott képek és szdmitogépes szimuldciok (d-f). 204" 204 O.a }4
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Ezek az energiak a szamitogepes modellezés eredményei, ki-
¢ sérleti Uton nem kénnyU ezeket meghatarozni.

, mint példaul
egyedileg feltoltott oxigénatomokat, O_~-O_ -, 1. abra (b), vagy
az O_7-0_ kombinacidjukat, 1. abra (c), melyek kozul mindket-
t6 sokkal nagyobb energiaval rendelkezik, 2. abra (d). A szamito-
gepes modellezés azt is lehetdve teszi szamunkra, hogy ezt az
ertelmezest az atomi erémikroszkopban levé, kulonbdzé modon

tul ellendrizzik (1. abra (d-f)), és hasonlitsuk 6ssze a kisérlettel
(1. abra a). Amint a 2. abra lathato, a toltes modositasaval egyutt az
atomi eromikroszkop is keépes létrehozni és megszakitani a fel-
szinen levo atomok kozotti kemiai koteseket. Ha a mikroszkop ket
elektront tavolit el a kettés toltest atomokbol, az O_ »-O_ >, arra
kenyszeriti &ket, hogy (reverzibilisen) kémiai kétést hozzanak Lét-
re €s egy peroxidmolekulava, O,*, 2. abra (c) alakuljanak at. Az
a tény, hogy ez az értelmezés helyes, ugyancsak ellendrizhetd
szamitogepes szimulaciokkal, 2. abra (d). Ha a mikroszkopot két
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¢ elektron eltavolitasara hasznaljuk az O_* - O_* parbol, és let- R
rehozzuk az O_ - O_~ part, akkor energetikailag kedvezd, ha ez
a nehany atompar peroxidmolekulava alakul at, 2. abra (d). Ezzel ,®0,,-0,,:T
ellentétben, ha ket elektront juttatunk a peroxidmolekulaba, ak- 2 /s
I kor egy O,* molekula jon létre, amely instabil, es azonnal atalakul S P 0%:§ a
O_7-0_/ parra. Az ilyen manipulaciok megnyitjak az utat a ke- L1 @@ 4
¢ miai reakciokhoz, amelyek teljes mértékben szabalyozhatok az w ~ -  0%-0,:D -
A atomi erémikroszkoppal vegzett tolteskezeléssel. 0 6;_ 0%:8
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» 2. dbra:
Pozsony
¢ A feltoltott oxigénatomok peroxidmolekuldva
/J (a-c) valé visszafordithaté kezelése.
¢ Szdmitégépes szimuldciskkal
szamitott energiak (d).

A nyilak reverzibilis manipuldciés folyamatokat
mutatnak, amelyek az atomok molekulava
alakulo reakcidjat eredményezik.
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