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Streszczenie popularnonaukowe

W obecnych czasach duzo uwagi poswigca si¢ na poszukiwanie nowych funkcjonalnych materiatow, ktore
pozwolityby na konstrukcje nowoczesnych dyskéw pamieci o niespotykanej dotad gestosci zapisu
danych, elementéw architektur komputeréw kwantowych, czy majacych zastosowanie w ogolnie pojetej
spintronice, czyli dziale elektroniki opartej na wykorzystaniu spinu zamiast tradycyjnie tadunku elektronu.
Obiecujacymi kandydatami mogacymi zaoferowaé pozadane do tych celéw wlasciwosci fizyczne sa
tzw. magnesy jednoczasteczkowe (z ang. Single-Molecule Magnets, SMMs), ktorych pierwsi
przedstawiciele zostali odkryci 25 lat temu. Sa to paramagnetyczne kompleksy jonow metali przejSciowych
i ziem rzadkich (lantanowcoéw), izolowane lub wbudowane w sieci koordynacyjne o rdznej wymiarowosci,
ktore charakteryzuja si¢ obecnoscia petli histerezy magnetycznej ponizej tzw. temperatury blokowania (Tg).
Nietypowe jest to, ze taka histereza ta nie jest wynikiem oddziatywan magnetycznych prowadzacych
do uporzadkowania spinowego i powstawania domen, jak ma to miejsce w klasycznych magnesach znanych
z zycia codziennego. Ma ona podtoze czysto molekularne, pochodzac od specyficznej struktury elektronowej
jondow metali umieszczonych w polu krystalicznym ligandow. Dlatego mozemy takie izolowane czasteczki
lub jony traktowaé jako prawdziwe miniaturowe magnesy. Ich potencjalne zastosowania ograniczone
sg czasem (tzw. czasem relaksacji magnetycznej oznaczanym jako t), w trakcie ktorego dana czasteczka jest
w stanie utrzyma¢ swoje namagnesowanie po usuni¢ciu przytozonego wczesniej pola magnetycznego oraz
niesamowicie niskimi temperaturami, ponizej ktérych mozna efektywnie obserwowaé opisane zjawisko
blokowania magnetyzacji. Gdyby udato si¢ opracowa¢ nowe rodziny zwiazkoéw typu SMM charakteryzujace
si¢ wydtuzonymi czasami t prowadzacymi do histerezy magnetycznej obserwowanej w temperaturze
pokojowej, realne stanie si¢ osiggnigcie Miniaturyzacji urzadzen i pamieci elektronicznych na poziomie
izolowanych czasteczek chemicznych!

Po wielu latach intensywnych badan eksperymentalnych i teoretycznych posiadamy rozlegta wiedzg
dotyczacg tzw. statycznych wilasciwoscei struktury elektronowej, ktore sa wymagane do zaobserwowania
blokowania magnetyzacji i konstrukcji materiatow molekularnych typu SMM o potencjalnie ogromnych
barierach reorientacji spinu oraz wynikajacych z tego dtugich czasach relaksacji. Jednakze stosunkowo mato
wiadomo o doktadnym przebiegu proceséw relaksacji magnetycznych wywolanych drganiami sieci
krystalicznej, czyli tzw. oddziatywaniami spin-fonon, w rzeczywistych nanomagnesach molekularnych,
ktore zawsze ulozone sag w charakterystyczny sposob w sieci krystalicznej. Majac powyzszy stan wiedzy na
uwadze, gtownym celem projektu jest kompleksowa symulacja czasu i $ciezek relaksacji magnetyzacji
wywolanych sprzezeniami wibronowymi w obrebie sieci krystalicznych wybranych magnesow
molekularnych typu SMM. Jako obiekty do naszych badan wyselekcjonujemy kandydatow z unikalne;
rodziny jednoczasteczkowych magneséw molekularnych opartych na jonach lantanowcow
wbudowanych w sieci koordynacyjne zbudowane z magnetycznie anizotropowych jonéw metali ziem
rzadkich 1 diamagnetycznych kompleksow metali przejsciowych. Skupiajac si¢ na tym typie nanomagnesow
molekularnych, sprobujemy odpowiedzie¢ na nietrywialne i niemal kompletnie niezbadane zagadnienie
dotyczace tego, jak sieci krystaliczne oparte na sieciach koordynacyjnych wptywajg na zjawisko powolnej
relaksacji magnetycznej wbudowanych czasteczek typu SMM opartych na jonach lantanowcéw. Zeby
osiggnac¢ ten cel, planujemy zastosowac szereg relatywistycznych metod ‘ab initio’ opartych na wielo-
konfiguracyjnych obliczeniach kwantowo-chemicznych (np. CASSCF), jak i tych opartych na teorii
funkcjonaléw gestosci (DFT) w celu pozyskania efektywnych parametrow hamiltonianu odpowiedzialnego
za sprzezenia spin-fonon. Nastepnie, poprzez rozwigzanie kwantowych rownan glownych dla
zredukowanych macierzy gestosci badanych uktadow uzyskamy informacje o ewolucji magnetyzacji
w czasie, co skonfrontujemy z zebranymi wynikami eksperymentalnymi uzytymi jako narzedzie
weryfikacyjne. Dzieki przeprowadzonym obliczeniom teoretycznym wskazemy najbardziej efektywne
$ciezki prowadzace do utraty magnetyzacji i umozliwimy ich wyeliminowanie poprzez zaproponowanie
potencjalnych modyfikacji dla badanych uktadow. Jestesmy przekonani, ze tego typu badania mogg wnies$¢
bardzo duzo do zrozumienia doktadnych mechanizméw rzadzacych dynamika spinowa uktadow typu SMM
I doprowadza do powstania zwiazkéw o znaczaco ulepszonej charakterystyce magnetycznej, ktore
z powodzeniem bede mogly by¢ wykorzystane do konstrukcji przysztych pamigci o ekstremalnie duzej
gestosci zapisu danych oraz wysoko wydajnych urzadzen spintronicznych.



