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V nasom kazdodennom zivote nas obklopuju rézne materialy, kovy, plasty, drevo, atd.
Tieto materialy vnimame na dlzkach obvykle od centimetrov po metre. Existuje aj iny | .
typ materialového inzinierstva, nanotechnolégie, I >

ktoré sa odohravaju na ovela mensich, tzv.
nanometrovych skalach, 10 m, tj. na atomarnych
Skalach. Atomarne sSkaly su dnes pomerne rutinne
dostupné pouzitim niektorych mikroskopov, akym
je aj , ktory meria silu
medzi hrotom mikroskopu a vzorkou. Pri nalozeni
elektrického napatia je tento mikroskop mozné
pouzit aj na manipulaciu naboja individualnych
atomov a molekul na povrchu s jednoelektrénovou
presnostou. Paralelne s laboratérnymi manipulaciami
na atomarnej urovni je obvykle nutné previest aj
pocitacové simulacie, nakolko ¢asto az tieto odhalia
fyzikalne a chemické procesy, ktoré v experimente
prebehli. Vzhladom na atomarnu skalu na ktorej
mikroskop posobi takéto virtualne nanolaboratérium -
musi obvykle riesit fundamentalne rovnice atomarneho <
sveta, tj. tzv. Schrédingerovu rovnicu, ktora popisuje spravanie sa elektronov ako jedného *
z hlavnych stavebnych kamenov atomu. Toto je obvykle velmi komplikované a zvladnu to
len superpocitace s kapacitou PFLOPov (tisic trilionov operacii za sekundu). p
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Ukazeme si priklad jedného takéhoto laboratorneho a - ( m_ 4
experimentu a jeho modelovania. Na Obr. 1 su experi- ( ). Kb © )
mentalne obrazy atbmov kyslika z atomarneho silove- ' ‘ \
ho mikroskopu deponovane na povrchu TiO,, ktore na ’ * >4
nom mozu vytvarat pary atomov. Na tomto povrchu )
je pre atomy kyslika vyhodné prijat 2 elektrony, tj. vy- ’ E <
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tvorit par dvojnasobne nabitych atomov O_* - O_*,
Obr. 1 (a), ktoré maju nizsiu energiu ako jednonasobne v
nabité atomy, O_~- O_ -, Obr. 2 (d).
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(a-c) obrazy ziskané experimentilne z atomdrneho

silového mikroskopu a pomocou pocitacovigch 2 - ] 4
sivmuldcit (d-f). b 2Qadi ] 205 Oua
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Tieto energie su vysledkom pocitacoveho modelovania a zis-
tit ich priamo experimentalne nie je jednoduché.

, Napr. jednonasobne nabité,
O, -0, . Obr 1(b) alebo ich kombinaciu, O_* - O_, Obr. 1
(0), ktoré maju vyrazne vyssie energie, Obr. 2 (d). PocCitacové
modelovanie umoznuje priame overenie tejto interpretacie
aj priamou simulaciou obrazu rézne nabitych atomov kyslika
v atomarnom silovom mikroskope, Obr. 1 (d-f) a porovnanim
s experimentom, Obr. 1 (a-c). Ako je ukazané na Obr. 2, atomar-
ny silovy mikroskop okrem naboja dokaze manipulovat, tj. vy-
tvarat a rusit, aj chemické vazby medzi atbmami na povrchoch.
Ak mikroskop z dvojice atomov O_ * - O_ * odoberie dva elek-
tréony, prinuti tieto dva atomy vytvorit chemicku vazbu a zrea-
govat na peroxid, O >, priCom tato reakcia je reverzibilna, Obr. 2
(c). To, ze tato interpretacia je spravna, je mozné opat overit
pocitacovymi simulaciami, Obr. 2 (d). Ak mikroskopom z paru
atomov O_ > - O_ * odobratim dvoch elektronov vytvorime par
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¢ 0O, -0, je pre neho energeticky vyhodnejsie vytvorit mole- i
kulu peroxidu, Obr. 2 (d). Naopak, pridanim dvoch elektronov
do molekuly peroxidu vytvorime molekulu O *, ktora je nesta- | S
bilna a okamzite sa transformuje na O_> - O_ *, pricom tieto
manipulacie su reverzibilne. Tieto manipulacie otvaraju cestu S s 025 .
. k chemickym reakciam plne riadenymi manipulaciou naboja 2 1F 0@
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0 |@02% -0%;:s
’ S ad ad
. . I: e
Prof. lvan Stich P b ; .
¢ _ ; 4 3 2 1
| Fyzikalny ustav Charge [e]
o| Slovenskej akadémie vied 9
, Bratislava Obr. 2.
:J Reverzibilnd manipuldcia nabitgch atémov
" kyslika do molekuly peroxidu (a-c).

Energie spoéitané pomocou pocitacovych
simulacii (d).

Sipky oznaluju reverzibilné manipulaéné
procesy vedice k reakcii atémov

kyslika na molekulu.
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