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Projektowanie obliczeniowe materialow magnetycznych na podstawie sieci
metaloorganicznych

Materiaty magnetyczne sa wykorzystywane w wielu urzadzeniach, z ktérymi mamy do czynienia na co
dzien: silniki elektryczne w sprzgcie AGD 1 transporcie; przechowywanie danych w smartfonach 1
komputerach; urzadzenia medyczne, takie jak MRI. Wszystkie te zastosowania wymagajg magnesow o
roznym natezeniu pola, temperaturze pracy, wielkosci i parametrach wagowych. Konwencjonalne
magnesy sg najczesciej oparte 0 materialy nieorganiczne, w tym metale przejsciowe i ich tlenki oraz
metale rzadkie. Podczas gdy nieorganiczne materiaty magnetyczne wytwarzaja Silne pola i
namagnesowanie w temperaturze pokojowej, ich dostrajalno$¢ w zasadzie ograniczona. Dlatego
syntetyczne materiatly magnetyczne coraz czgéciej zawieraja komponenty organiczne albo w postaci
materialdw czysto organicznych, albo nieorganiczno-organicznych uktadow hybrydowych.

W tym projekcie zajmujemy si¢ projektowaniem materialdw magnetycznych opartych 0 Sieci
metaloorganiczne (angl. Metal-organic framework, MOF). MOFy to modutowe materialty zbudowane z
atomow metali polaczonych czasteczkami organicznymi jako tacznikami. Podczas gdy atomy metali z
niesparowanymi elektronami przenosza moment magnetyczny, to organiczne taczniki pozwalaja
kontrolowa¢ odlegto$¢ miedzy centrami magnetycznymi i ich orientacje, wptywajac w ten sposob na
0golng wydajno$¢ magnetyczng materiatu. Jednak nie jest takie oczywiste, jak wybrac taczniki, ktore
wytwarzatyby MOFY o pozadanej wydajnosci magnetycznej. Powodem tego jest to, ze istnieje wiele
sposoboéw, w jakie metale i1 faczniki mogg ukladac si¢ w strukture krystaliczna, tworzac tak zwane
polimorfy, ktore sg materiatami o innym zachowaniu magnetycznym.

Mozliwe jest eksperymentalne zbadanie roznych ukladow pakowania i wybranie struktury oferujacej
poszukiwany przez nas rodzaj dziatania magnetycznego. Jednak znalezienie odpowiednych struktur w
tego rodzaju eksperymentach moze zaja¢ duzo pracy.

Celem tego projektu jest usprawnienie projektowania magnetycznych MOFOw za pomocg metody
przewidywania struktury krystalicznej (angl. crystal structure prediction, CSP) w celu zbadania
roznorodnosci mozliwych struktur MOFOw na komputerze, znalezienia tych, ktore wedtug przewidywan
bedg oferowaé pozadane wiasciwosci magnetyczne, a nastepnie zsyntetyzowanie tych materiatdbw w
laboratorium. Takie podejscie skroci czas i zmniejszy koszty projektowania magnetycznych MOFOw,
jednoczesnie poglebiajac nasza wiedzg na temat dziatania tych materiatow.



