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Opis:

Hybrydowe metody chemii kwantowej / mechaniki molekularnej (QM/MM) staty sie
niezastgpione przy obliczaniu wfasciwosci duzych uktadéw chemicznych, takich jak biatka lub
katalizatory na nosnikach. PodejScie QM/MM pozwolito na uzyskanie nowej fundamentalnej wiedzy
0 nanoswiecie. W ramach tego podejscia, region uktadu najwazniejszy z punktu widzenia chemii
badanego procesu jest traktowany w petni na poziomie QM z mozliwoscig zastosowania metod
wysokiego poziomu, takich jak najnowoczesniejsze metody sprzezonych klastréw (patrz np. A. Kubas
i in. J. Phys. Chem. Lett 2016, 7, 4207). Reszta systemu jest traktowana w przyblizeniu, zazwyczaj jako
zbiér tadunkdéw punktowych zawartych w hamiltonianie QM, czesto z uwzglednieniem odpowiedzi
tadunkéw na zmiane gestosci elektronowej czesci QM. Chociaz podejscie QM/MM daje doskonate
wyniki w przewidywaniu lokalnej reaktywnosci chemicznej, aktualnie dostepne sformutowania nie
pozwalajg na uwzglednienie oddziatywan kwantowych na duzych odlegtosciach. Naszym najnowszym
osiggnieciem jest model analityczny dtugozasiegowych efektéw elektrostatycznych na
powierzchniach metalicznych. W tym przypadku metaliczne stany powierzchniowe sg podzielone na
dwie czesci: typowe stany objetosciowe ‘bulk’, na ktédre chemia powierzchni nie ma wptywu, oraz
druga, najwaziniejszg cze$¢ — stany powierzchniowe Tamma. Model analityczny pozwala na
wygenerowanie pola fadunkéw punktowych do wykorzystania w obliczeniach QM/MM dla reakcji
katalitycznych na powierzchniach metalicznych. Opracowane podejscie nie obejmuje jednak
oddziatywan magnetycznych, co jest powazng wadg podczas badania otwartopowtokowych metali
przejsciowych i ich komplekséw osadzonych na powierzchniach metalicznych waznych w katalizie
i spintronice.

Spodziewamy sie, ze interakcja Ruderman-Kittel-Kasuya-Youside bedzie sitg napedowa
powstawania wielu zjawisk w silnie skorelowanych materiatach. Oddziatywanie zlokalizowanego
momentu magnetycznego z metalicznym nosnikiem powoduje powstanie stanu wielociatowego
Kondo. W literaturze przedmiotu brak jest modelu oddziatywania uktadu dwdch momentéow
magnetycznych umieszczonych na powierzchni Kondo lub Kroniga-Penneya w przestrzeni
rzeczywistej, ktéry bytby fatwy do zastosowania w chemii kwantowej. Dostepne s3g jedynie
jednowymiarowe wyniki dla taricucha Kondo opublikowane w ostatnim czasie (Moro-Lagares i in.,
Nat. Com. 2019, 10, 2211). Nalezy przemysle¢ aktualne osiggniecia w dziedzinie spintroniki, fizyki
materiatdw przewodzgcych i chemii powierzchni i zbudowaé¢ model, ktéry bedzie akceptowalnym
kompromisem wszystkich teorii potaczonym z niezbednym stopniem doktadnosci teoretyczne;j.

Tematem badan bedzie rozwdj czysto teoretycznego podejscia matematycznego z wiedza
zarowno z chemii powierzchni, jak i fizyki materii skondensowanej, potaczone
z najnowoczesniejszymi metodami obliczeniowymi.

Cel projektu:
Uwzglednienie oddziatywania Ruderman-Kittel-Kasuya-Youside w istniejgcym modelu

analitycznym, ktory pozwala na obliczenie odpowiedzi gestosci tadunku powierzchni metalicznej na
obecnos¢ zaadsorbowanych molekut.
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Wymagania:

- ukonczone studia Il stopnia z fizyki lub nauk pokrewnych (mateamtyka, chemia etc.),

- doskonata znajomos¢ fizyki ciata statego, fizyki uktadédw metalicznych, analizy funkcjonalnej
i rachunku zaburzen,

- znajomos$¢ jezyka angielskiego pozwalajaca na komunikacje wynikdw badan oraz czytanie
literatury fachowej,

- zaawansowana znajomos$¢ przynajmniej jednego jezyka programowania lub jezyka
skryptowego.



