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Zasadnicze cele projektu to synteza, charakterystyka, opis teoretyczny, oraz komputerowe modelowanie
wlasciwosci zwiazkow jonow przejsciowych (3d/4f) wykazujgcych wlasciwosci nanomagnetykow
molekularnych (NMM) zoptymalizowanych dla zastosowan w komputerach kwantowych przysztosci.

Prace eksperymentalne beda wspierane modelowaniem komputerowym pozwalajacym przewidywaé
pozadane wlasciwosci wykorzystujac metody semiempiryczne oraz metody chemii kwantowej - oparte na
teorii funkcjonatu gestosci (ang. density functional theory: DFT) oraz podejsciach ab initio. Umozliwi to
racjonalne projektowanie na poziomie molekularnym NMM o wstepnie okreslonych wlasciwosciach
uwzgledniajac zrédta anizotropii magnetycznej i czynniki kontrolujace wysoko$¢ bariery energii dla
odwrdcenia namagnesowania. Celem prac teoretycznych jest rOwniez wyjasnienie nierozwigzanych lub
kontrowersyjnych aspektow, m.in., formy uogdlnionych Hamiltonianow spinowych dla pojedynczych jonow
3d/4f i klasterow wymiennie sprzezonych, rola cztonéw wyzszego rzedu w uogoélnionym Hamiltonianie
spinowym dla NMM, symetria Hamiltonianow multispin i giant-spin, rola sprzezenia spin-orbita w opisie
NMM. Hipoteza badawcza zaklada, ze wyjasnienie w/w aspektow i trafny dobor do syntezy jonow 3d/4f i
ligandow, wsparty modelowaniem komputerowym, pozwoli uzyska¢ NMM o architekturze supramoleku-
larnej z koordynacja ligandow stabilizujgcych stan podstawowy maksymalnie korzystny dla zoptymaliz-
owania wlasciwosci pod katem praktycznych zastosowan w komputerach kwantowych przysztosci.

Badania beda realizowane w ramach migdzynarodowej i interdyscyplinarnej grupy chemikow i fizykow i
beda prowadzone we $cistej wspotpracy eksperymentatoréw z teoretykami. Miedzynarodowe eksperymen-
talne (Japonia) i teoretyczne (Turcja) badania beda mozliwe dzigki porozumieniu z naszymi kolegami o
bezptatnej wspotpracy prowadzacej do wspdlnych publikacji. Czes¢ eksperymentalna obejmuje synteze i
charakterystyka nowych zwiazkow. W oparciu o wstepny wybor jednostki chinolinowe;j, jako podstawowego
bloku budulcowego do kondensacji z odpowiednimi aldehydami/ketonami zostanie otrzymanych szereg
ligandow typu zasad Schiffa, jako prekursorow nowych architektur metalosupramolekularnych o potencjal-
nych wlasciwosciach NMM. Rentgenowskie badania strukturalne postuza ustaleniu koordynacji centrow
metalicznych, konformacji ligandow i sposoboéw tworzenia trojwymiarowych sieci metalosupramolekular-
nych w zwigzkach koordynacyjnych. Charakterystyka otrzymanych zwiazkow zostanie przeprowadzona z
wykorzystaniem szeregu komplementarnych technik: spektroskopia optyczna - pomiary emisji i absorpcji,
elektronowy rezonans magnetyczny (EMR) - pomiary w pasmie X i Q w roznych temperaturach, oraz
temperaturowe badania namagnesowania i podatno$ci magnetycznej z wykorzystaniem magnetometru
SQUID w staltym i zmiennym polu magnetycznym i przy roéznej czestosci pola. Badania EMR w wysokich
polach magnetycznych i czestotliwosciach (HMF-EMR), i w szerokim zakresie temperatury i ci§nienia, majg
charakter nowatorski i przekraczaja dotychczasowe granice wiedzy. Pomiary HMF-EMR bedg przeprowa-
dzone w Japonii na unikalnym sprzecie niedostepnym w Polsce. Cze$¢ teoretyczna obejmuje opis i modelo-
wanie wiasciwosci zwigzkow NMN nakierowane na w/w cele. Do opisu wlasnosci jonow 3d/4f w moleku-
fach NMM uzyjemy teori¢ pola krystalicznego i teori¢ Hamiltonianow spinowych, a dla wymiennie sprz¢zo-
nych klasterow - podejscie Hamiltonianu multispin i giant-spin. Do modelowania wtasciwosci spektroskopo-
wych i magnetycznych NMN uzyjemy metody semiempiryczne i metody chemii kwantowej [DFT/ab initio].

Catosciowe badanie wtasciwos$ci spektroskopowych i magnetycznych, potaczone z analizg teoretyczng
wynikow, jest nowatorskim podej$ciem, poniewaz dotad badania byly prowadzone roztgcznie, a porownanie
wynikoéw dostarczanych przez obie komplementarne metody byto bardzo utrudnione z uwagi na stosowanie
roznych parametrow, zarowno teoretycznych, jak i mierzalnych doswiadczalnie. Poszukiwanie potencjalnych
NMM jest nowatorskie i wykracza poza dotychczasowy stan wiedzy. Projekt ma duze potencjalne znaczenie
takze dlatego, Ze (a) zjawiska obserwowane w bardzo wysokich polach magnetycznych uzywanych w HMF-
EMR nie sa w pelni zbadane, (b) w/w aspekty teoretyczne nie sg dotad rozwigzane lub kontrowersyjne.
Tematyka jest wiodagca w skali §wiatowej z uwagi na zjawisko makroskopowego kwantowego tunelowania
namagnesowania oraz wazne potencjalne zastosowania, np. w komputerach kwantowych przysztosci, nano-
technologiach i spintronice. Projekt ma charakter poznawczy i stuzy poszerzeniu podstawowej wiedzy o
NMM oraz opracowaniu alternatywnych metod syntezy NMM. Charakterystyka wlasciwosci spektrosko-
powych i magnetycznych zsyntetyzowanych NMM w korelacji ze strukturg krystaliczng oraz komputerowe
modelowanie i przewidywanie tych wtasciwosci postuzy do racjonalnego projektowania nowych NMM.
Modelowanie wlasciwos$ci uktadow NMM w zaleznos$ci od czynnikéw zewngtrznych pozwoli na poglebienie
fundamentalnej wiedzy dotyczacej zwigzkéw pomiedzy strukturg krystalograficzng a parametrami
doswiadczalnymi. Otrzymanie i charakterystyka strukturalna, spektroskopowa i magnetyczna potencjalnych
NMM, przy uzyciu szeregu komplementarnych technik pomiarowych, takze nowoczesnych technik HMF-
EMR, ktore dostarczg danych do komputerowego modelowania i przewidywania wlasciwo$ci wybranych
kompleksow NMM, majg nowatorski charakter nie tylko z powodu nowych zwigzkéw, ktére beda otrzymane,
ale rowniez z uwagi na cato$ciowe polaczenie badan teoretycznych, eksperymentalnych i obliczeniowych.
Wspolpraca zespotu eksperymentatordéw i teoretykéw umozliwi synergie, ktéra doprowadzi do znaczacych
nowych odkry¢ o zasadniczym znaczeniu dla postgpu nauki i praktycznych zastosowan NMM.



