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CEL PROJEKTU

Celem projektu jest usprawnienie procesu wyznaczania struktur krystalicznych nano-krysztatoéw. Znajomos¢
struktury krystalicznej badanego materiatu jest bardzo wazna dla zrozumienia jego wlasciwosci. Aby uzyskaé
struktury krystaliczne z bardzo matych monokrysztaléw (mniejszych niz jeden mikrometr), nalezy zastosowac
metode zwang trojwymiarowa dyfrakcja elektronow (3D ED). Analiza danych dotyczacych dyfrakcji
elektronéw jest jednak skomplikowana i wcigz stwarza szereg wyzwan. Jedng z nich jest mozliwos¢
uwzglednienia w analizie efektu oddziatywan miedzy atomami w strukturze krysztatu. Ta czg$¢ analizy
struktury krystalicznej nalezy do obszaru krystalografii kwantowej. Celem tego projektu jest potaczenie Swiata
3D ED i krystalografii kwantowe]j oraz umozliwienie dostepu do kwantowo-krystalograficznej informacji
uzyskanej z bardzo matych krysztatow.

POWODY PODJECIA TEJ TEMATYKI BADAWCZEJ

Krystalografia kwantowa dostarcza wielu informacji o materiatach, ktérych uzywamy w zyciu codziennym,
od stopoéw metali i materiatdéw ceramicznych po farmaceutyki i bioczasteczki. Pozwala nam zrozumiec, jak i
dlaczego materiaty maja takie wlasciwosci. Pozwala roéwniez na okre$lenie struktury krysztatu z wigksza
doktadnos$cig. Eksperymentalne okre§lenie tych wiasciwosci jest kluczowe dla walidacji obliczen
teoretycznych i jest niezbedne w przypadkach, gdy teoria nadal nie dostarcza wiarygodnych wynikow.
Chcemy, aby te informacje byty dostepne dla materiatéw, dla ktdrych dotychczas nie byty dostgpne.

OPIS BADAN

Projekt bedzie realizowany we wspotpracy miedzy grupami na Uniwersytecie Warszawskim oraz w Instytucie
Fizyki Czeskiej Akademii Nauk w Pradze. Grupa warszawska ma bogate doswiadczenie w Krystalografii
kwantowej, natomiast grupa z Pragi ma wiedzg na temat dokladnej analizy struktury metodg 3D ED.
Pierwszym krokiem w badaniach bgdzie zebranie bardzo wysokiej jakosci danych dyfrakcyjnych i porownanie
ich z obliczeniami teoretycznymi. Po potwierdzeniu dobrej zgodno$ci przystapimy do modyfikacji
oprogramowania potrzebnego do wyodrebnienia informacji chemicznych, aby dziatato z danymi z dyfrakcji
elektronow. Przetestowane zostang dwa modele - tak zwany TAAM (transferable asferical atom model), w
ktérym oddziatywania mi¢dzyatomowe sg okreslane za pomocg obliczen teoretycznych i wykorzystywane do
udoskonalenia opisu danych eksperymentalnych oraz metoda udoktadniania multipolowego, ktéra umozliwia
niezalezne okres$lenie interakcji migdzyatomowych wytacznie z danych eksperymentalnych.

NAJWAZNIEJSZE SPODZIEWANE EFEKTY

Kluczowym wynikiem bedzie zestaw metod i narzedzi programistycznych do wykonywania kwantowo-
krystalograficznego wyznaczania struktury z danych z dyfrakcji elektronéw. Narzedzia te zostang
udostepnione innym naukowcom, aby umozliwi¢ im uzyskanie lepszych wynikow w swoich badaniach.
Planujemy réwniez zastosowaé opracowane metody do ciekawych probleméw naukowych.



