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Asferyczny model atomu - odkrywanie nowych metod okreslania struktur materiatéw czesciowo
nieuporzagdkowanych

Obecny, niezwykle szybki rozwéj technologiczny nie bytby mozliwy, gdyby nie wykorzystanie nowych,
nowoczesnych i nieznanych wczesniej materiatdw. Niezwykle istotnym zagadnieniem jest
poszukiwanie zwigzkéw pomiedzy wtasnosciami fizycznymi nowych materiatéw, a ich strukturg
krystaliczng. Okazuje sie bowiem, ze sposéb w jaki atomy utozone sg w przestrzeni (tzn. jakg tworzg
strukture) determinuje ich wtasnosci fizyczne i chemiczne. Niezwykle istotnym aspektem struktury
materiatdw jest okreslenie czy uporzgdkowanie atomdéw ma charakter periodyczny, a takze czy w
przypadku struktur periodycznych o dalekozasiegowym uporzadkowaniu, wystepujg odstepstwa od
tego porzadku o charakterze lokalnym. Te lokalne odstepstwa mogg mieé kluczowe znaczenie w
przypadku niektérych zjawisk fizycznych takich jak pdtprzewodnictwo czy nadprzewodnictwo
wysokotemperaturowe.

Nieocenionym narzedziem stuzgcym do okreslania struktury materiatéw sg badania dyfrakcyjne, przy
uzyciu promieniowania rentgenowskiego oraz neutrondéw. Atomy znajdujgce sie w materiale, a
bardziej szczegétowo gestosé elektronowa, powoduje ugiecie promieniowania rentgenowskiego,
ktérego rozktad w przestrzeni zalezy od struktury materiatu. Powszechnie uzywanym przyblizeniem
opisujgcym rozktad gestosci elektronowej jest sferyczny model atomu, zaktadajacy, iz atomy danego
pierwiastka rozpraszajg zawsze tak samo niezaleznie od otoczenia, w ktdrym sie znajdujg. Bardziej
zaawansowanym modelem rozkfadu gestosci elektronowej jest taki, biorgcy pod uwage oddziatywania
pomiedzy atomami oraz wigzania atomowe, zwany asferycznym modelem atomu. Obecnos¢ wigzan
powoduje bowiem znieksztatcenie rozktadu gestosci elektronowej, co w konsekwencji wptywa na
obserwowany obraz dyfrakcyjny.

Obecnie, model niezaleznych atomdw, jest powszechnie stosowany, natomiast bardziej doktadny
model asferycznych atoméw zostat dotychczas wykorzystany jedynie do badad z uzyciem
monokrysztatu. W ramach projektu chcemy zastosowac asferyczny model atomu do badan
materiatdw, w ktorych lokalny nieporzadek stanowi istotng ceche ich struktury. Bedzie to mozliwe, jesli
model asferycznych atomoéw uda sie wykorzystaé przy analizie innego rodzaju danych dyfrakcyjnych,
takich jak dyfrakcja proszkowa, funkcja korelacji par, czy rozpraszanie dyfuzyjne.

W ramach projektu planujemy zaimplementowaé, rozwijang obecnie na Wydziale Chemii UW,
biblioteke asferycznych modeli atoméw DISCaMB do programu Discus stuzgcego do analizy danych
dyfrakcyjnych (rozwijanego na Uniwersytecie Friedrich-Alexander-University Erlangen-Nuremberg,
Niemcy).

Planowanym, gtéwnym efektem projektu jest opracowanie nowych metod badan nowych materiatow
przy uzyciu zjawiska dyfrakcji, ktére mogg dostarczy¢ bardziej precyzyjng informacje na temat
rzeczywistej struktury atomowej materiatow.



