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W codziennym zyciu otaczajg nas rozne materiaty, w tym metal, plastik, drewno itp. Mierzy-
my je zwykle w metrach i centymetrach. Istnieje rowniez inny rodzaj inzynierii materiatowej, | .
w ktorej pomiary robi sie w tzw. skalach nanometrycz- N I >

nych, (1 nm to 10°m), czyli atomowych. Obecnie ska-
le atomowe sa rutynowo dostepne dzieki specjalnym
typom mikroskopow, takich jak

, ktéry mierzy sity dziatajgce pomiedzy koncow-
ka mikroskopu a prébka. Mikroskop ten moze réwniez
manipulowac¢ tadunkiem poszczegélnych atomoéw
i czasteczek na powierzchni, wstrzykujac tadunek
z doktadnoscia do jednego elektronu.

Rownolegle do laboratoryjnego eksperymentu w ska-
li atomowej, konieczne jest rowniez wykonywanie
symulacji komputerowych zachodzacych procesow
fizycznych i chemicznych. Ze wzgledu na fakt, ze mi-
kroskop dziata w skali atomowej, wirtualne nanolabo-
ratorium musi rozwigzaé¢ podstawowe rownanie swiata
atomowego, czyli rownanie Schrédingera, ktére opisuje
ruch elektronéw jako jeden z gtéwnych budulcow atomoéw. Jest to zazwyczaj bardzo skom-
plikowane i moze by¢ wykonywane tylko przy uzyciu superkomputeréw z mozliwosciami na
poziomie PFLOPs (miliony trylionéw operacji na sekunde).

Omowmy przyktad takiego eksperymentu laboratoryj- -

nego i jego symulacji. Rysunek 1 przedstawia obrazy (a)' m) Wc)
eksperymentalne wytwarzane przez mikroskop sit ato- !

mowych. Przedstawiono atomy tlenu, ktore zostaty osa- ’

dzone na powierzchni TiO,, gdzie moga tworzyC pary .

atomowe. Na tej powierzchni korzystne jest, aby atomy )

tlenu przyjmowaty dwa elektrony, tj. tworzyty pare po-

dwojnie natadowanych atomow, O_* - O_ >, Rysunek 1
(a), ktore maja nizsza energie niz pojedynczo natadowa-
ne atomy, O_~-O_, Rysunek 2 (d).
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Rysunek 1. (d) (e) ® o>
Atomy tlenu w réznych stanach natadowania na
powierzchni TiO,. \
Obrazy uzyskane eksperymentalnie z mikroskopu |
sit atomowych (a-c) i z wykorzystaniem symulacji 0 = ; g
komputerowych (d-f). K %_ A 2% (}E‘L
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Energie te sg wynikiem modelowania komputerowego i ich eks-
- perymentalne oznaczenie nie jest tatwe.

. , takich jak pojedynczo
natadowane atomytlenu, O_ - O_ " Rysunek1(b), lub ich kombina-
. cje O > - O_ ., Rysunek 1 (c), ktore majg znacznie wyzsze energie,
Rysunek 2 (d).

Modelowanie komputerowe pozwala tez na zweryfikowanie tej in-
terpretacji poprzez bezposrednia symulacje obrazow roznie nata-
dowanych atomow tlenu w mikroskopie sit atomowych, Rysunek 1
(d - ) i porownanie ich do eksperymentu, Rysunek 1 (a-c). Jak po-
kazano na Rysunek 2, wraz z modyfikowaniem tadunku, mikroskop
sity atomowej moze rowniez manipulowac, tj. tworzy¢ i zaktocac
wigzania chemiczne pomiedzy atomami na powierzchni. Jesli mi-
kroskop usunie dwa elektrony z pary podwojnie natadowanych
atomow, O_ > - O_*, zmusi je (odwracalnie) do utworzenia wigzania
chemicznego i potaczenia sie w czasteczke nadtlenku, O,*, Rysu-
nek 2 (c). Fakt, ze interpretacja ta jest poprawna, moze byc¢ ponow-
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. nie zweryfikowany przez symulacje komputerowe, Rysunek 2 (d). B H|
Jesli uzyjemy mikroskopu do usuniecia dwoch elektrondw z pary 3
O_* - O 7 i utworzenia pary O~ - O_, jest to korzystne ener- b 0,4-0.4:S8 - ¢
getycznie dla tej pary atomow, aby przeksztatcic sie w czastecz- 2k D L7
ke nadtlenku, Rysunek 2 (d). | odwrotnie, poprzez wstrzykniecie D
dwoch elektronow do czasteczki nadtlenku, powstaje czasteczka g 1! _aa 7 057:S
o O ktora jest niestabilna i natychmiast przeksztatca sie w pare w o [S==*"02-_0-.D -
O_ - O_ 7 Takie manipulacje otwierajg droge do reakcji chemicz- 0 ng_ rg
. nych w petni kontrolowanych przez manipulacje tadunkiem za po- I‘ a0
moca mikroskopu sity atomowej. » ? i ; .
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| stowackiej Akademii Nauk Rysunek 2.
¢ Bratystawa Odwracalna manipulacja natadowanymi
' /J atomami tlenu w czgsteczke
9 nadtlenku (a-c).
' Energia obliczona przy uzyciu symulacji

komputerowych (d).
Strzatki pokazujg odwracalne procesy
manipulacyjne, ktére powodujq reakcje
atomow w czgsteczke.
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