Spowolnienie rozwoju technologii informatycznych zrodzito potrzebe poszukiwania alternatywnych sposobéw
przechowywania i obrobki danych. Obecnie pojawito sie wielkie wyzwanie dla nauk stosowanych — opracowanie nowych
urzadzen elektronicznych pracujacych w skali molekularnej, ktére bedg alternatywa dla technologii potprzewodnikowej.
Spintronika molekularna wychodzi na przéd temu wyzwaniu oferujac wielofunkcyjne czasteczki o duzym potencjale
aplikacyjnym, zmniejszajac rozmiar urzadzen do nanoskali. Powyzszy projekt wpisuje sie w trendy w projektowaniu nowych
technologii, wykorzystujac w tym celu spintronike molekularna.

Spintronika korzysta z wiasciwosci kwantowej elektronéw zwanej spinem. Spin elektronu mozna poréwnac do obrotu planety
lub baczka wokdt wiasnej osi. Elektron moze sie obraca¢ w kierunku ruchu wskazéwek zegara lub w przeciwng strone, co mozna
zilustrowac jako kierunek spinu, odpowiednio "w goére" lub "w dét". Spin nadaje elektronom ich wiasciwosci magnetyczne,
wphywajac na ich zachowanie w polu magnetycznym. Rézne kierunki spinu elektronu mozna wykorzysta¢ do zapisu informacji,
uzywajac kodu binarnego powszechnie stosowanego w komunikacji cyfrowej. Utozenie spinu "w dot" bedzie oznaczato "0", a "w
gore" —"1". Spintronika otwiera wiec perspektywe na stworzenie nowej generacji urzadzen, ktére bedg potagczeniem tradycyjnej
mikroelektroniki z efektami zaleznymi od spinu. W ten sposéb mozna bedzie pokona¢ ograniczenia dzisiejszej elektroniki takie
jak niska predkos¢ przesytu danych czy duze zuzycie energii. G¥ownym wyzwaniem zaréwno dla projektu jak i spintroniki jest
efektywna kontrola spinu elektronu, zaktadajaca przetaczanie spinu "w gére" i "w dot" w razie potrzeby oraz zachowanie
kierunku spinu w pozadanym kierunku.

Wazng zaletg wielofunkcyjnych urzadzen molekularnych jest réznorodnos$¢ ich zastosowan przemystowych. Rozwdj wysokiej
jakosci materiatéw magnetycznych wptywa na poprawe sprawnosci pojazdéw elektrycznych, silnikéw przemystowych i
generatoréw wiatrowych. Co wiecej, wykorzystanie zaawansowanych nos$nikoéw i czujnikéw magnetycznych prowadzi do
znacznej oszczednosci energii elektrycznej, min. przy przechowywaniu danych w chmurze. Ponadto miniaturyzacja do skali
nanometrycznej ma pozytywny wptyw na srodowisko, zmniejszajac liczbe generowanych odpad6éw oraz emisje gazéw
cieplarnianych.

Celem niniejszego projektu jest zaproponowanie, korzystajac z metod chemii obliczeniowej, nowych wielofunkcyjnych
urzadzen molekularnych charakteryzujacych sie odwracalnym przetaczaniem (z "0" na "1" oraz z "1" na "0") pod wptywem
Swiatha lub potencjatu elektrycznego. Urzadzenia te zbudowane sg z pojedynczych czasteczek w schemacie blokowym. Powstata z
nich super-molekuta gromadzi wiasciwosci kazdej jednostki podstawowej zapewniajac w ten sposoéb pozadang funkcjonalnosé.
Tak opracowane zwigzki moga znalez¢ zastosowanie jako urzadzenia do przetwarzania danych (np. druty molekularne,
tranzystory, obwody), urzadzenia do przechowywania informacji (przetaczniki molekularne) w komputerach kwantowych lub
maszyny molekularne. Poza zastosowaniami w spintronice molekularnej systemy docelowe mozna bedzie potencjalnie
wykorzysta¢ w detekcji czy biotechnologii (np. obrazowanie wysokiej rozdzielczosci). Ponadto, okres$lenie mechanizméw pracy
wielofunkcyjnych urzadzen molekularnych i zaproponowanie obiecujacych kandydatéw na to stanowisko pozwoli nam prowadzi¢
eksperymentatoréw w ich syntezie, aby w przysztosci méc prowadzi¢ produkcje takich urzadzen na skale masowa.



