Nr rejestracyjny: 2020/37/N/ST3/04206; Kierownik projektu: mgr inz. Mateusz Adam Domanski

MODELOWANIE UKEADOW ZAWIERAJACYCH POJEDYNCZE WARSTWY WYKAZUJACE SILNE SPRZEZENIE
ANTYFERROMAGNETYCZNE - W POSZUKIWANIU PREKURSOROW NOWYCH NADPRZEWODNIKOW

POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

MOTYWACJA. Badania zaawansowanych materiatdéw znajduja si¢ wérdd zainteresowan nowoczesnego
spoleczenstwa, poszukujacego wygodnych rozwigzan kolejnych technologicznych przeszkod. Wiele
dzisiejszych probleméw mogloby zosta¢ rozwigzanych dzieki redukcji strat w przesylaniu energii, co
skutkowatoby tez szybszym i tanszym podrézowaniem, efektywnym magazynowaniem energii i informacji, a
takze obnizeniem kosztow instrumentalnych analiz medycznych. Materiatem, ktéry moze sprosta¢ wszystkim
tym wyzwaniom, jest nadprzewodnik, czyli substancja mogaca przewodzi¢ prad bez zadnych strat energii.
Chociaz materiaty takie sg juz znane, a nawet stosowane w pewnych dziedzinach nauki i technologii, to jednak
wymagaja chtodzenia by zapewni¢ wiasciwe funkcjonowanie. Najlepsze znane nadprzewodniki dziataja w
temperaturach ponizej —135 °C, a zatem nizszych niz w najzimniejszych miejscach na Ziemi. Co zaskakujace,
w warunkach standardowego cisnienia (tj. 1 atm) tylko jedna rodzina nadprzewodnikow jest zdolna do
przewodzenia pradu bez strat przy chtodzeniu za pomoca cieklego azotu (powyzej —196 °C), taniego czynnika
chlodzacego. Materialy te, zwane nadprzewodnikami wysokotemperaturowymi, w swoim sktadzie che-
micznym zawsze zawierajg miedz oraz tlen; zostaty one odkryte prawie 35 lat temu, co zostato uhonorowane
nagroda Nobla. Niestety, az do dzisiaj nie znaleziono zadnego innego rodzaju zwigzkow wykazujacych
podobne wiasciwosci w fazie statej. W srodowisku naukowym nie ma ostatecznej zgody co do tego, co czyni
te materialy tak wyjatkowymi. Pomimo to sa one dobrym przyktadem na to, ze wspotdziatanie oddziatywan
magnetycznych i migdzy-elektronowych (wraz z wkladem pochodzacym od drgan sieci krystalicznej)
wspolnie ,,skleja” ze soba przewodzace prad elektrony w pary i przyczynia si¢ do sukcesu tych uktadow.
Znalezienie lepszego materiatu stanowitoby niepodwazalny przetom w badaniach nadprzewodnictwa.

INSPIRACJE. Ostatnie doniesienia teoretyczne oraz eksperymentalne wskazuja na istnienie nowego
rodzaju prekursoréw, ktore nasladuja zachowanie wspomnianych zwigzkéw miedzi. Proponowane nowator-
skie materiaty posiadajg srebro zamiast miedzi oraz fluor zamiast tlenu. Najnowsze obliczenia sugeruja, ze
utworzenie plaskiej warstwy zawierajacej srebro i fluor mogloby znacznie polepszy¢ ich wlasciwosci. Zabieg
polega na tym, by natozy¢ ten zwiazek w postaci pojedynczej warstwy atomowej na powierzchni¢ odpo-
wiedniego krysztatu. Doktadne wyliczenia wskazuja, ze takie uktady mogtyby zachowac¢ stan nadprzewodzacy
w temperaturach zblizonych do —80 °C, co bytoby historycznym rekordem. Weryfikacja eksperymentalna
tych przewidywan trwa. Sposob projektowania, polegajacy na manipulowaniu cechami materiatu na poziomie
atomowym, znany jest od dawna, i pozwalajacy osigga¢ pozadane wiasciwosci, okreslany jest mianem
nanotechnologii. Obliczenia teoretyczne odgrywaja tu kluczowa rolg, poniewaz pozwalaja na stosunkowo
tanie przewidywanie wiasciwosci tych materialow. Otwierajg tez droge do wyboru najbardziej obiecujgcych
uktadéw zanim znaczne zasoby finansowe oraz ludzkie zostang zaangazowane w badania eksperymentalne.

CELE I METODY. Gltownym celem tego projektu jest znalezienie nowych ukladéw warstwowych
mogacych stanowi¢ prekursory nieznanych dotad nadprzewodnikow. Koncepcja badan opiera si¢ na
modelowaniu komputerowym uktadow zawierajgcych kationy metali o nieparzystej liczbie elektronow (Ni'”,
Yb*, Ti*") o ktorych wiadomo, ze wykazujg ,,silne” wlasciwosci magnetyczne w zwigzkach z pewnymi
niemetalami. Ich odpowiedniki ,,niemagnetyczne” (Pd*") i te ktére mogg by¢ zarbwno magnetyczne jak i nie
(Ni**) réwniez beda badane jako uktady odniesienia. Warstwy ,,A” zawierajagce wspomniane kationy oraz
aniony (0%, S*, CI', H") beda umieszczane na powierzchniach roznych podlozy, a nastepnie korzystajac z
superkomputeréw okreslone zostang preferowane pozycje atomow i wynikajgce z tego wlasciwosci fizyczne.
Whasciwos$ci fizyczne beda silnie zaleze¢ od materiatu podioza, co pozwoli wybra¢ uklady optymalne,
podobne do wspomnianych powyzej materialow zawierajacych tlenki miedzi lub fluorki srebra. W nastgpnym
etapie bedziemy modelowac uktady zawierajace w poblizu warstwy ,,A”” dodatkowg warstwe ,,B” 0 atomowej
grubosci, ktora bedzie wstrzykiwaé lub odbiera¢ elektrony z warstwy ,,A” (proces ten nazywa si¢
domieszkowaniem). Ostatecznie, dla wszystkich uktadéw o roznych poziomach domieszek i we wspotpracy
miedzynarodowej z ekspertami z Chin i Wtoch, oszacujemy temperatury pojawienia si¢ nadprzewodnictwa w
tych materiatach. Pozwoli to na wyselekcjonowanie najbardziej obiecujacych uktadow.

WYNIKI. Pozytywne rezultaty projektu, tj. zaproponowanie materialdw mogacych wykazywaé
nadprzewodnictwo w temperaturze wyzszej niz —80 °C (jak dla fluorku srebra) lub wrecz w temperaturze
pokojowej, moze wytyczy¢ droge dla przyszitych badan eksperymentalnych. Gdyby wlasciwosci te zostaty
potwierdzone, mogtoby to zmieni¢ sposdéb w jaki spoteczenstwo, i kazdy z nas, korzysta z urzadzen
elektrycznych. Powszechne wykorzystanie nadprzewodnikow w produkcji procesorow pozwolitoby
konstruowac jeszcze szybsze komputery. Natomiast oszczgdno$¢ energii przyczynitaby si¢ do polepszenia
stanu Srodowiska na naszej planecie, dzigki obnizeniu zuzycia paliw kopalnych.



