Nr rejestracyjny: 2024/53/B/ST10/03695; Kierownik projektu: dr Marcin Stachowicz

Wszyscy doswiadczamy czasem stresu, kazdy na swoj unikalny sposob. Atomy tez! Nie sg one
prostymi sferami, jak powszechnie si¢ uwaza. Za pomoca promieni rentgenowskich mozemy ujawnic¢
ich skomplikowane ksztalty oraz najbardziej prawdopodobne miejsca, wystepowania ich elektrondw.
Osiaga si¢ to poprzez analize funkcji znanej jako gestos¢ elektronowa.

Poprzez kilka operacji rachunku rézniczkowego na gestosci elektronowej mozemy okresli¢
granice atomow, ujawniajgc ich ksztalt, rozmiar, a nawet fadunek w przypadku jonéw. Naszym
celem jest glgbsze zrozumienie zachowania atomow, szczegdlnie w warunkach ekstremalnego
ci$nienia. W tym zagadnieniu tkwi sedno naszego projektu.

Naszym celem jest wygenerowanie ogromnego ci$nienia Na mineratach wystepujacych we
wnetrzu Ziemi, badajac, jak atomy zmieniajg ksztatt 1 wymieniajg fadunki w takich warunkach. Aby
to osiggng¢, uzywamy celek z diamentowymi kowadtami zdolnych do generowania cisnien
siegajacych setek tysiecy atmosfer w ktorych umieszczamy badany krysztat mineratu.

Jednym z niezwyktych odkry¢, ktorego niedawno dokonali$my jest rozszerzanie, wzrost atomow
poddanych wysokiemu ci$nieniu. To nieoczekiwane zjawisko wynika z przeptywu fadunku
elektronow miedzy atomami. ZaobserwowaliSmy ten efekt w atomach wegla w kalcycie (CaCOs3),
minerale powszechnie wystepujacym w formacjach wapiennych. Kolejnym krokiem jest
rozszerzenie badan na kolejne grupy mineratow, takich jak oliwiny, perowskity i apatyty, aby
uzyska¢ kompleksowe zrozumienie tego intrygujacego zjawiska.

Perowskit (CaTiOs) to mineral o fascynujacej strukturze krystalicznej, ktory ma ogromny
potencjat w technologii. Jego syntetyczne, zmodyfikowane pod wzgledem sktadu chemicznego sg
badane pod katem wykorzystania w energii odnawialnej, szczegolnie w produkcji efektywnych 1
tanich ogniw slonecznych. Dzigki swoim unikalnym wlasciwosciom optycznym i elektrycznym,
perowskity moga zrewolucjonizowac sposob pozyskiwania energii stoneczne;j.

Apatyt to grupa mineralow fosforanowych, ktore sa niezwykle wazne dla zycia na Ziemi. Jest
gléwnym skladnikiem kosci 1 zgbow wszystkich kregowcow. Jego wzdér chemiczny to
Cas(POa4)3(F,CI,OH).

Oliwiny to przewaznie zielone mineraly wystepujace w plaszczu Ziemi i w meteorytach
((Mg,Fe)2SiOa). Sa takze uzywane jako kamienie szlachetne. Nasze badania skupia si¢ takze na
mineratach, ktore juz zostaty przeksztalcone w wyniku szoku cisnieniowego, takich jak ringwoodyt
w meteorytach, przeobrazony na skutek impaktu. Ringwoodyt to wysokoci$nieniowy polimorf
oliwinu, powszechny minerat w ptaszczu Ziemi. Powstaje on w warunkach ekstremalnego ci$nienia
1 temperatury, typowych dla gltebokiego wnetrza Ziemi.
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Rysunek 1. Fragment krysztatu kalcytu przedstawiajacy dwie reprezentacje atoméw. Morfologia
atoméw (po lewej). Klasyczna reprezentacja wielo$cianow, z atomami
przedstawionymi jako kule (po $rodku). Przyklad powigkszania si¢ wegla wraz ze
wzrostem cisnienia od 8.5 do 11.3 kbar (po prawej).



