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Kempko lypbuBanyanvH

Komujymepcko mogenosarve
HAHOCWPYKIYpA HA
uospuwuHama Kpucuiaia



[IpenaBame onpkano Ha 3. ckymy Ojesbema 3a MaTeMaTuKy, (GU3UKY U
reo-Hayke, 25. anpuna 2019. rogune.



1. YBox

Kspyuna otkpuha y Be3u ca marepujanuma oxapehusana cy
TEXHOJIOIIKE JIOMETE MOjeANHUX LUBUIIN3AIHM]CKHUX €roXa, a KO-
puiIheHr MaTepyjaii Cy CBOj Ie4aT yTHCHYIN Y IbHXOBE Ha3HBeE.
AKo KaMeHO /100a KapakTepulle HACTOjambe MPauCTOPHjCKUX
JbYIM Ja O KaMeHa HarpaBe opyha koja he um 00e30ujenuT
XpaHy U 3alTHTY O]l TIPe/laTopa ca BpXa JIaHIIa UCXpaHe, METAIHO
no0a ce moaynapuio ca popmupameM Behinx jbyICKUX 3ajeaHU-
11a U BUXOBOM Mel)ycoOHOM 00pOOM 3a mperiact. Y Toj 0opou
j€ KaMeH 3aMHjeeH MeTalnMa, IPBEeHCTBEHO rBokhem. MeTtanun
Cy 3aJIpKalli [IPUMAaT TOKOM CPEJIIhET BUjeKa U HHILyCTPH]jCKE pe-
BOJyIIHje, 1a Ou M 20. BHjeK Kao 030MJHHOT KOHKYPEHTA TOHHO
ractuky. [Iponumm Bujek maMTHMO M Kao J00a aToMcKe eHep-
THje ¥ YCIOHA CHITUIMjYMCKE eleKTpOoHKKe. JlaHac yuuMo Kako
Jla MaHWITYJIMIIEMO [0jeJAHAYHIUM aTOMUMa M CJIAXKEMO UX Y
HAHOCTPYKTYpE CIIOCOOHE /1a 0JITOBOPE HA TEXHOJIOIIKE H3a30BE
HEOCTBapHUBe ynoTpeOOM JI0 cajia Mo3HATUX MaTepHjaa.

3anuBibyjyhn HayyHU W TEXHOJIONIIKH HANpeaK YOBjeuaH-
CTBa TMOYMBA HA HEKOJIMKO (pakropa, Mely kojuma moceOHO
MjeCTO MPHIaJa JbYICKO] CIIOCOOHOCTH allCTPaKTHOT MUIIJbCHA
u oTKpuhy mucma, mTo je omoryhuno epukacHy akymynaiu-
Jy 3Hama M BEroBo NMpeHolneme Ha Oyayha mokosbema. Enek-
TPOHCKa TyHEJIHa MHUKPOCKOIHWja, OTKpuBeHa 80-uX ToauHa
MPOILIOT BHjeKa, Jajla HaM je MPHIUKY Jia TIOCPETHO BHIMMO
aToMe, aju ce ujaeja O CHUNYIIHWM, HEIjeJbHBUM YecTHIlamMa
Ol KOjUX je CaTKaH CBHJET OKO HAC jaBWJIAa HEKOJHMKO XHJhaaa
roguHa panuje, y gmrozodckuM pacnpaBama Jemokpura. Ou-
3ugapu he Tex kpajem 19. u mouetkom 20. BHjexa OUTH y CTamby
Jla U3BEJly TMPBE SKCIEPUMEHTE U MOTBpe JIeMOKPUTOBY HJIE)Y,
MPOHUKHY Y CTPYKTYPY aToMa U JI0Jajy UM je3rpa U eleKTPOHE.
3arum he GopMmynrcatH KBaHTHY MEXaHHKY M MOKa3aTH Ja ce
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CBHUjET aToMa MOKOpaBa 3aKOHUMa CYIITHHCKU PAa3TUYUTUM O]l
OHMX KOjH Cy TeMeJb kiacuune ¢usuke. Heka on mpensubama
oBe Teopuje Oulie moTBplheHa TeK y eKCriepruMEeHTHMa CIIPOBEIe-
HUM JICTICHUjaMa KacHUje.

Teopujcka ¢u3mka mpencTaBiba jegan om Tpujymda ar-
CTPaKTHOT MUIIJbEHAa U Hallle CIOCOOHOCTH Jla PaCIIOIOKHBE
YHECHUIIE O CBHjETY OKO Hac MPETOYNMO Yy CKYTI OINIITHX HEja,
a OH/Ia X HCKOPUCTUMO 3a Pa3yMHjeBarkbe MHOTO IIUPET CIIEKTpa
T0jaBa o7 OHOT Ha OCHOBY Kojer ¢y Te uzaeje ¢popmynucane. Kom-
njyrepcka (u3nKa je \BeH o y KojeM ce mocrojehe dhuznmuke
TeopHje KOMOMHY]y ca HyMEepPHYKHM MeTo1ama, J1a O ce IpuMje-
HOM MOJICPHMX padyHapa pelraBajia MUpoKa najuera npodiema,
0]] MOHaIIaka cy0aTOMCKUX YecTula 10 o0pa3oBama U €BOIY-
1[1je rajaKcuja.

VY caBpeMEHHM TEOPHjCKUM METOoaMa MOJeJoBamba Ma-
Tepujana TOceOHO MjecTo MpuIaaa Teopuju (yHKIHMOHANA
ryctude (DFT, mro je ckpahenuia 3a eHriecku Ha3uB density
functional theory), edpukacHoM HyMEpHYKOM METOAY 3aCHOBa-
HOM Ha OCHOBHHUM 3aKOHHUMa KBaHTHE MeXaHHKe. Bpio Taynum
OIHCOM OCOOMHA EIIEKTPOHCKOT Taca pacipiieHor u3mely aTom-
ckux jesrapa, DFT omoryhaBa na oroHETHEMO 3aIlITO Cy HEKH
MaTepHjaiy MPOBOJHMIM, a APYTU HE TPOBOAE CTPYjy, OTKyaa
MarHeTH3aM y HaHOCTPYKTypaMa MeTaJa YHji Cy MaKpOCKOIICKH
y30pILY HEMAarHeTHU WJIM 3aIlTO je TUIaTHHA jJo0ap Karaiu3arop,
a MHOTH JIpyTH METaJIN HUCY.

MeTony HyMepUYKOT MOJEJIOBama MaTepHjaia 3aCHOBAHH
Ha DFT-y nocTurm cy HUBO Ta4HOCTHU Koju oMoryhasa anu3ajHu-
pame BjeIITaYKHX CTPYKTYpa IMOKEJbHUX KapaKTePUCTHKA MpHje
BUXO0BE Jaboparopujcke cuHTe3e. [lyradak crnucak ycrjexa Hy-
MEPUYKOT MOZICTIOBabha YKIbYUYje JOMPUHOC Pa3Bojy e(PUKaCHUX
ONTUYKHUX MaTepujaia ynoTpeOJbeHIX Y HOBUM CcollapHUM hemu-
jama, mpenBul)armbe XeMHJCKOT cacTaBa W CTPYKTYype KaTajin3a-
TOpa 3a CHHTE3y aMOHHjaka, e(UKacCHUX KaTOJAHUX Marepujaia
y JIUTHjyM-JOHCKUM Oarepujama W JH3ajHUpame MarepHjaia 3a
CKJIQJIMIITEE BoZoHUKa. [Tociieamux rojauHa je noceoHo yciije-
IIHA TIPUMjeHa HYMEPHUYKHUX METOJIa Y OTKPHBAamy BHIIE JieCe-
THHA CTa0WITHUX KBa3W-IBOAMMEH3MOHATHHUX (2D) marepujana,
9Hje je TI0CTOjarke HaKHATHO EKCTICPUMEHTATHO IMTOTBpheHo.

OBo mpenaBame je KpaTak NpUKa3 onadpaHUX pe3ylirara
noobujernx npuMjeHoM DFT-a, y3 ocBpT Ha ekcnepuMeHTe ca
KOjHMa Cy HyMEpHUKe CUMYJallije KOMOMHOBaHE.
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2. O koMIjyTepcKoOM MOAeI0Balky MaTepujaJia

YV 3aBUCHOCTH Off PU3HUKHX 3aKOHA yrpalleHHX y OCHOBE
HYMEpPHUYKUX CHMYyJAllMja M JeTajba y OIHCY pa3MaTpaHux
CTPYKTypa, TIOCTOjU HEKOJIUKO KaTeropuja KOMIIjyTepCKUX
Moziena Mmarepujana. KoHTHHyanmHu Monenu (pU3WYKH CHUCTEM
1ocMarpajy Kao HeNPEeKHIHY CPelnHY, IIPH YeMy He YKIbYUYjy
uHpOpMaLFje 0 YecTUllaMa Koje Ty cpeauHy uyuHe. [lounBajy
Ha KJIaCUYHOj (PU3HUIIH, a TPOCTOPHA CKaJla ONMMCAHUX (PU3NIKHX
1ojaBa 0OMYHO HUjE Mama OJ] jeAHOT MUKPOMETpa. Y ME30CKOII-
CKMM MOJIeJIMMa HaIllacak je Ha OMMCY MHOILITBA HAHOUYECTHIIA
WIN 3pHala Marepuje, n3adpaHuX 3a TpaJMBHE €JIeMEHTE Ma-
Tepujaja Koju ce mMojaeiyje. [pajuBHU elNeMEHTH ce cMaTpajy
HETPOMjEHUBUM, MOJIENIN Ce HE OaBe HHXOBOM CTPYKTYpPOM,
a KpeTame UM CE OIUCYje jeJHaYMHaMa KjIacHYHE MEXaHHUKE.
ATOMUCTHUYKY MOJICTIH MTOCMATPajy MarepHjai Kao CKyIl aroma,
M OCHM KJIACHYHUX, MOTY OMTH M KBaHTHH. Y KJIACHYHHUM aro-
MHCTHYKAM MOJIEIIMMa MTHOPHIIE C€ TOCTOjarbe €JIEeKTPOHa, a
MeljyaToMCKe WHTepaKIije OMHICYjy EMIMPH]CKUM TTOTEHITH]ai-
Ma. Meromau omoryhaBajy MonenoBame KOMIUTMKOBAaHUX CTPYK-
Typa ca MWIMOHMMa aroMa |
Pa3HOBPCHHX Ipoleca y HbuMa.
Pesynrarn 3aBuce on wu3bopa
MHTEPAKLIHMOHOT TOTEHIIMjana |
HEeMajy TauHOCT MOJIeNa y KOjuMa
Cy y3eTH y 003Hp 3aKOHU KBaHT-
He MexaHuke. KBaHTHO-MeXaHHU-
YKM aTOMHUCTHUYKH MOJEIH eKC-
TUIMIIATHO YKJBYYYjy €NeKTpPOHE,
onucyjy ux aupektHo Ilpe-
JUHTEPOBOM jETHAYMHOM HJIH
KopuimrhemeM alTepHaTHBHUX
KBaHTHO-MEXaHUYKHUX TEOpH]a,
kao mTto je DFT. Ha ocHoBy
H3padyyHaTHX OCOOWHA eJeK-
TPOHCKOT CHUCTEMa BPJIO TAYHO
ce oapehyje mHTEepakiuja mehy
Bantep Kon (Walter Kohn), ATOMHMA. KBaHTHO-MeXaHWYKU
nodurhuk Hodenose Harpame 3a MOACIH Cy HyMEPUYIKH BPIIO 3a-

xemmjy 1998. roguue 3a ,,pasBoj XTJeBHU W INIPUMjEHJBUBH CYy Y
Teopuje GyHKIMOHAMA TycTUHE .  UCTPAKUBalbUMa CHCTEMa 4YHje
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eeKTHBHE IUMEH3Uje HUCY Behe o HEeKOJIMKO HaHOMEeTapa, a
Opoj pa3MaTpaHuX aToMa HeE Ipelia3d HEKOJUKO Xuibajia. Kom-
OnHOBameM HaOpojaHUX Mojela, Moryh je omnuc MaTepujaia Ha
cKajaMa JIy’)KuHa ofl jjenuha HaHOMeTpa 70 MeTpa, ca IHJbeM
Jla ce Ha OCHOBY MHKPOCKOIICKE CIIMKE pa3MaTpaHuX CTPYKTypa
objacHe BIXOBE MaKpOCKOIICKe ocoOnHe. PesynraTn mpuka3zaHu
Yy OBOM TEKCTy OIpaHUYEHH Cy Ha aTOMHCTHYKE MOJIENe 3aCHO-
BaHe Ha DFT-y.

3. BpJio kpaTko 0 Teopuju GpyHKIHMOHAJIA I'YCTHHE

[Tapue momynpoBOAHMKA HHTETPUCAHO Y MPOLIECOp payyHa-
pa, nBojHa cimpana JJHK u 3pHO nujecka npumjepu cy GU3NUKUX
CHUCTEeMa 4Hje OCHOBHE ocoOuHe onpelyje orpoman Opoj emnek-
TpPOHA PacCyTHX OKO aTOMCKHX je3rapa. OmHc eleKkTpoHa MoYrnBa
Ha 3aKOHMMa KBAHTHC MEXAaHUKE, U3PAKCHUM KOMIUIMKOBAHHUM
MareMaTHukuM (HOpMaI3MOM, Y KOME IICHTPaHy YJIOTy Urpa
[penunreposa jenHaunna. theHa pemerma, mo3HaTa Kao TalacHe
(dbyHKITH]e, 3aBUCE O TIPOCTOPHUX KOOPAMHATA CBUX CICKTPOHA
NPUCYTHHUX y pa3MaTpaHOM CHCTEMY, a TIpo0IeM HallaKema pe-
JIEBaHTHE BHIIIEYECTUYHE TaslacHe (DYHKIIMje HaXKaJIOCT MOCTaje
Oe3HaIe’KHO KOMIUTMKOBaH Beh 3a cucreme ca cBera HEKOJIHKO
eNeKTPOHA.

DFT je 3acHoBaHa Ha WJEjU Ja CE, YMjECTO MHOTOYECTHYHE
tanacHe QpyHkuyje, Gu3nuKe 0COOMHE cUcTeMa KOjU IMPOydaBaMo
omnuiy moMohy merose enekTpoHcke ryctuHe. OBa BEMUUHA je
MHOTO MPOCTHja Of1 TajacHe QPyHKIH]je, 3aBUCH CaMO OJ] TPH KOOp-
JIMHATE U OMHCYje MPOCTOPHY PACIIOJjely EIEeKTPOHA Ha CIIMYaH
HaYMH Kao INTO, HA TpHUMjep, TyCTHHA HeXOoMoreHor duynaa
OIHUCYje TPOCTOPHY pacrojjeny merope Mace. [lpumjenom DFT
KOMIIVTMKOBaHAa BHUIICYECTHUYHA IHpe,I[HHFepOBa jeZIHa‘II/IHa CBOaU
ce Ha T3B. JeJHOYCCTHYHHM ITPOOJIEM, a 3aTUM ce, Y3 TOMOh Harpe-
HUX HyMEPHYKUX METO/a W MOJIEPHHX CyleppadyHapa, 100uja-
jy BpJIO Ta4HA pjelIeha CICKTPOHCKOT CIEKTpa HUCTPAKUBAHOT
cuctema. Hakon Tora je Mmoryhe m3padyHaTu MeljyaToMcke cHuie,
u Tpernpajyhm atomcka jesrpa Kao KJIaCHYHE YeCTHIe, Mpely-
3HO ONIPEIUTH JY’KHHE XEMHjCKHUX Be3a y MOJICKYITY, KPUCTAIHY
CTPYKTYpy MeTaja WM HIp. MelyaToMcKka pactojama y HaHOYe-
CTHUIIM KOjy pa3Marpamo.
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4. U jomr kpahe o MeTOny €JIEKTPOHCKE TYHEJHE
MHKPOCKONHUje

YyOeHnIM KBaHTHE MEXaHHKE, Y OTIMCY TyHEJIOBaha YEeCTHIIE
KpO3 €HepTHjCKy Oapujepy BHUIILY Ol eHEPTHje Te YECTHIIE, OOMIHO
UCTUYY OJICYCTBO QHAJIOTHE I10jaBe y KIACHYHO] (DHM3HIH, a Kao
HpUMjep ce HaBOJIH 1 JI0 cajia HUCY 3a0NIbEeKEHH CITy4ajeBH He-
CTaHKa ayToMOOWJIa MapKUPaHOT y rapaku ycliel TyHEIOBamba
KpO3 H-CHE 3UI0BE.

MelhyTuM enekTpoHU MOTY Aa TYHeNyjy Kpo3 BpJIO TaHKe
eHeprujcke Oapujepe, a BjepoBaTHoha 3a TO EKCIIOHEHIIH]aJ-
HO omaja ca jaeO/buHOM Oapujepe. OBa KBaHTHO-MEXaHUY-
Ka mojaBa McKopulilieHa je 3a KOHCTPYKIH]y €IEeKTPOHCKOT
TYHEJTHOT MHKpockona. Kama ce MeTalHu InJbakK, YUjH BPX
YUHH TEK je/laH MM HEKOJUKO aroMa, MPUOJIMKN MOBPIIUHI
Marepujaia KOju je MPOBOJHHUK HA pacTojame o7 OKo 1 nm
(MIUTHjapIUTH OHO METpa), YCJea TyHeloBama EJICeKTPOHa,
m3Mmehy mmipbka u nopmuHe he morehm Bpio cmaba cTpyja.
[IpeGpucapajyhu moBpminHy MHUJHKOM TaKO J1a OH HHje Y Me-
XaHWYKOM KOHTAKTy ca HOM, IIPH TOMe ofipkaBajyhu jaunny
TYHEJIHE CTpyje KOHCTaHTHOM, Moryhe je KOHCTpyHcaTu
CIWKY TOBPIIWHE HAa KOjOj CY BUAJbMBU TOJIOXKAJH TI0jEIH-
HayHUX aroMa. OmnucaHa eKCIEepUMEHTAIHa METoJa y JINTe-
paTypu Ha EHIVIECKOM je mo3Hara kao Scanning Tunneling
Microscopy (STM).

5. Hpumjepu npumjene DFT-a

[Ipumjepu koju cnujenie Cy M3 NCTPAKMBAYKUX MPOjeKTaTa
y KOojIMa caM y4ecTBOBAO W JodapaBajy Tek mjenmh moryhmo-
ctu DFT-a y onucy QM3MYKHX CHCTeMa W Tpolleca Ha hHUMA.
Ogpje je Haracak Ha HAHOCTPYKTypaMa Ha TOBpIIMHAMa KpH-
crana u 2D marepujana, HUXOBUM €JIEKTPOHCKHUM, MarHeT-
HUM M KaTaJIUTHYKUM OCOOMHAaMa, a TEOpHjCKa HUCTPAKHUBAKDA
Cy KOMOMHOBaHa ca €KCIIEpUMEHTUMA. Y HEKUM HpUMjepuMa
KOMIIjyTepCcKe cuMyJanuje objalmaBajy pes3ylTaTe eKCIepH-
MeHara, a y ApPYyTruM cy IpeABHljeie HOBE CTPYKTYpE U 110jaBe,
CTUMYNUIIYhH Tako eKCIepuMEHTe KojuMa Cy Ta npenBubama
HaKHAaJIHO NOTBpheHa.
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5.1. HaHoCTpyKType BOIOHHKA Ha rpadeHy

I'pagpen je iionymetian u KOHWPOIUCAHOM AGCOPUYUOM
60JOHUKA Ce Modice YYuHuitiu ionyuposogrukom. Kaxo
o dociuuhu u Kaxko uzinegajy 60goHuuHe CUpyKiiype Ha
eMy YKPAUKO je OUUCAHO V 080M HOL1asmy. Anu iupeo
HEeKOIUKoO pujeuu o ipaguitiy u obpasosarby Moiexyid
sogonuxa og agcopbosanux awioma. To je ipoonem xoju
uHitiepecyje aciupogusuyape.

[Tpuue o HOBOM M HeoOmuHoM 2D Mmatepwjany, rpadeny,
00MYHO TIOYUBY CTapuM, 100po mo3HatuM rpadutoM. Uzmehy
OCTaJIOI, CTOTHHAMa TOJMHA C€ KOPUCTU y IPapUTHUM OJIOB-
KaMa, Kojuma je BehuHa Hac yumna ga nume. Mako ce Hekazna
BjepoBaio /a je rpaduT BpCTa OJI0BAa, OH j& YIJbeHHYHU MaTe-
pujan. YuHe ra ciiojeBu rpadeHa y Kojuma ¢y aTOMH YTIJbCHHUKA
pacniopelheHu y TjeMeHUMa [IECTOYIIOBA, TAKO JIa j& CBAKH aTOM
nmoBe3aH ca Tpu cycjenHa (Cnuka 1). ATomMu yHyTap cjojeBa

Cnuka 1: I'padut unHe cinojeBu rpadeHa, jeaHOCIOJHE CTPYKType
YIJREHUKOBHX aToMa pacriopel)eHrx y TjeMeHHMa IIeCTO-yII0Ba.

Cy Be3aHHU jJaKUM XEMHU]JCKMM Be3aMa, JI0OK Cy Be3ze Mmeljy ciioje-
BHMa BpJIO cllabe, mTo oMoryhaBa pelaTHBHO JIAKO IIHjETamhe
rpaduTa y TaHKe JIUCTOBE. THIIMYaH Tpar rpaduTHE OJOBKE Ha
manmpy je nedeo oxo 20 nm u caapxu 50-60 ciojeBa rpadena.
Kopucrehu camosbersbuBy Tpaky, pycku ¢uzndapu HoBocemnos
(Koncrantun HoBocénoB) u I'ejm (Anapeit KoncranTuHOBUY
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Anppej I'ejm (Aunpeit I'eiim) 1 Koncrantnn Hoocenos (KoHcrantnH
Hogocéno) mooutauim Hobenose Harpaze 3a ¢usuky 2010. romgune 3a
,,PEBOJTYLIMOHAPHE EKCIIEPUMEHTE Ca JIBOIMMEH3HOHATHIUM MaTepHjaioM
rpacderoM .

I'eiim) cy ycnjenu na Tpar rpaduTHE OJOBKE HCTAHkE 10 jeTHOT
cJ0ja M Ha Taj Ha4MH M30Iyjy TpadeH. 3a HU3 OPUTHHAITHUX
eKcIIepuMeHarTa KojuMa Cy Tokas3aiu Ja rpaden nocjeayje da-
cuuHaHTHe (u3uuke ocodmHe, HoBocemnory u ['ejmy je 2010.
roauHe nonujesbena Hobemosa Harpaja 3a GU3HKY.

Moje uHTepecoBame 3a TpadeH je Mmoyeso He3HaTHO MpHje
excnepumenara HoBocenoBa u I'ejma n Ouino je MOTHBUCAHO
CacBUM JIpyTayujuM paszno3uma ol kuxoBux. Jlancka rpyma ca
KOjoM cam capaljuBao je BpIIHia eKCIIEPUMEHTE ca ajCOopIIH-
jOM BOZIOHHWKA Ha TpaduTy, HHTEpecyjyhn ce 3a MUKPOCKOIICKE
MEXaHHM3Me KojuMa ajicopOOBaHU aToMU 00pa3yjy MOJIEeKyJe.
Haume, uHTepakiuja aroMa BOJIOHMKA ca udecTUlamMa Mmelhy-
3Be3/laHe IMpalluHe jecTe IpodiieM KOju AeIeHHjaMa 3a0KyTjba
Maxmy acTpodu3nyapa, jep ce cMmarpa Ja YIpaBo Ha HHUMa
amcopboBanm aroMu (GopMHpajy MOJEKyJle BOJoHHWKA. Mako
BUX0Ba CTPYKTypa HHUje 10 Kpaja pasjalmena, IpeTIoCcTaBiba
ce aa cy yecruile Mely3Be3ane npamHe yriiaBHOM CacTaBIbe-
He of koMaauha rpadura u cuiukara. ExciepuMeHTH gaHCKe
rpyIie Cy TMoKa3ald Ja MpU MajJuM J[03aMa BOJOHHUKA, aTOMHU
agcopOoBanu Ha rpadury oOpasyjy ABHje BpCTE CTAOMIHHX
HaHOCTPYKTYypa, KOje Cy jJaCHO youeHe Ha CIMKama J0O0HjeHUM
nomohy STM-a (Cnuka 2). be3 003upa Ha ciocoOHOCT aa pa-
31uKyje o0jekTe Mame ol 1 nm, eJIeKTPOHCKa MHUKPOCKOIMH]ja
HUje MOTJa Aa YTBPAM O KaKBHUM HaHOCTPYKTypama je pujeu.
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exkcniepumeHm (STM)

Crvika 2: CHUMIM CTaOMITHUX CTPYKTypa BOIOHHKA Ha TPaduTy 100HjeHH
nomohy STM-a u omroBapajyhie xommjyrepcke cumynamuje (DFT). VY
eKCIIepIMEHTHMA Cy HajCHTHH]H IeTaJbH BeTMYKHE | nm. Y KOMITyTepCKUM
cUMyJIanmjama cy ronokaju aroma ozpehenn ca taunomnthy on 0.01 nm. Ha
CIIMKaMa Ha JIHY CY TIPUKa3aHH MOJI0XKaj! aJcOPOOBAHNX aTOMa BOIOHHKA Y
00je HaHOCTpYKTYpe, mooujeHn momohy DFT-a; yribeHHKOBH 1 BOIOHHKOBH
aTOMH Cy IIPEJICTaBJLEHHU Kao CHBE U IIase cepe.

DFT je mehytum y cramy na a3 OATOBOp Ha OBO MHUTaWmE U
HAaKOH BUIIEMjECEYHMX KOMIjYTEPCKUX CHUMYyJaluja JIOOWIN
CMO jacHY CJIMKY O TOME HITa C€ BHJM IOJ €JICKTPOHCKHUM TY-
HEJHUM MHKpockonoM. CraOuiHe BOZOHHUYHE HAHOCTPYKTY-
pe ¢y OUMepHu — MapoBH BOJOHUKOBHX aToMa agcopOoBaHH Ha
HauuHe nprkazane Ha Cinuny 2. Y KOMIjyTepCKUM CUMYIallu-
jama ajcopriyje BOJOHUKA, rpaduT je MPEeACTaB/bEH jeJIHUM
ciojem rpad)eHa, ompaBiaHo 3aHemapyjyhu yTuilaj ocraaux.
[Tonoxaju aroma cy onpehenn ca ragnonthy ox 0.01 nm, a mo-
pehemem eHepruja paznMYUTHX HAHOCTPYKTYpa BPIO MpPEIH-
3HO je onpel)eHa ’HUX0oBa CTAOMITHOCT U CTPYKType — Ha Criuiun
2 cy uneHTH(UKOBaHE Kao HajCTaOMITHH]E.

[Ipumjernom DFT-a je Takohe moryha Tteopujcka cumMyarja
CJIMKa CHUMJbEHHMX EJIEKTPOHCKMM TYHEITHMM MHUKPOCKOIIOM, Ca
JaCHOM MHTEpIIPETAINjoM IPUCYTHHUX AeTasba. Criarame pesynrara
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TEOPHjCKUX CHMYJIallija U eKCIIepUMEeHara je, Kao IITO CE BUJIU Ha
Comim 2, uzysetHo n1o6po. Jonarau DFT npopauynu cy o0jacHu-
JIM 3aIITO Cy AUMEPH JIOMUHAHTHE BOJIOHUYHE HAHOCTPYKTYpE, Ha
KOJUM TeMIleparypamMa McrapaBajy ca NMOBpPIIMHE U KaKBU CYy MH-
KPOCKOTICKH MEXaHU3MH HIXOBE PEKOMOWHAIIH]E ¥ MOJIEKYJIC BO-
nmornka. OBH PE3yNTaTH Cy APAroIljeHH 3a 00jallibehe YNHCHUTIC
na, 6e3 0031pa Ha CTATHY pasrpakby MO YTHIIAjeM YATpajbyOou-
4yacTor 3padema, y Meljy3Bje3ganoM mpocTtopy nma m3HeHalyjyhe
MHOTO BOJIOHHKA y MOJICKyJICKOM 00iuKy. To je Moryhe camo ako
NoCTOje e(pMKAaCHH MEXaHW3MHU HEeroBor oOpasoBama. Onmcane
DFT cumynamnuje mokasyjy /1a TAKBH MEXaHU3MH 3aHCTa MOCTOje
Ha rpaduTy, MaTepujasy He3a00HIa3HOM y decThunama mehysse-
3[aHe MpalmHe.

VY melyBpemeny je rpadeH crekao cTaTyc Marn4Hor mare-
pHjana u OWIIo je JOrMYHO Ja Ce 3HAmhE CTEUYEHO TOKOM HEKOJIH-
KO TOJIMHA UCTPaKMBakha OCHOBHUX BOAOHUYHUX CTPYKTypa Ha
HBEMY 1 OJTCKOM MY pohaky rpaduTy HCKOPUCTH 3a pjelIaBambe
JIPYTor BaXKHOT MpoOyieMa: Ju3ajHUupamy Marepujana Ha 0a3u
rpadeHa, 9uju OM C€ CJICKTPOHCKH CIEKTAp KOHTPOIHCAHOM
aJICOPTITHjOM BOJOHHMKA MH]CHA0 y CKIIAy Ca YHANPHjenI Jie-
(UHECAHUM 3axTjeBHMa. A 3aXTjeBH C€ MPBEHCTBEHO OIHOCE
Ha pa3BOj MOCTCHIIUIIN]YMCKE CICKTPOHHUKE, V K0joj Oum 300T
cBoje 2D cTpykType, M3y3eTHE CTaOWITHOCTH W EJIEKTPOHCKE
NPOBOIJBMBOCTH, Tpad)eH BOJHO IIaBHY pHjed.

Kontponucany axcopnmujy BomoHHKa Mehytum HUje jen-
HOCTaBHO pPEaJM30BaTH, jep EKCIECPHUMEHTH MOKa3yjy Jaa TpHu
CIOHTAHO] aJCOPMIUMjH, AUMEPH M OCTaJle BOJOHUYHE HAHO-
CTPYKType oOpa3oBaHe Ha TpadeHy OuBajy HacyMHIE pas-
Oamane 1Mo HEroBOj MOBPIIMHH. McrmocTaBiba ce Aa ce ciiiKa
NOTIYHO MHjeHa Kaja ce aJCopIlHja BPIIU Ha TpadeHy CHH-
TETUCAHOM Ha MOBPIIMHU METajia Kao LITO je UpUaujyM. 300r
pasiuka y KOHCTaHTaMa pelleTky (nmapaMeTpumMa Koju oapehyjy
MEPUOAMYHOCT KPUCTATHUX CTPYKTYpa), ciioj rpadeHa odpaso-
BaH Ha UPUJIMjyMy HUje HJICATHO paBaH, Beh je Oaro Tamacacr,
TaKo J1a Cy Ha lbeMy NprMjeTHa ynerayha u ucnymuema. Ona ce
TIepUOINYHO TTOHABJBAjY, 00pa3yjyhu T3B. Moape (moiré) mape.
OBe CTPYKType Cy MOTOHE MYCTpe 32 KOHTPOJIHCAHY aJCOpII-
Iy BOJOHHKA jep, KaKo j€ TIOKa3aHO Y TEOPHjCKUM CUMYJIaIH-
jama, HEXOMOTEHOCT y cJI0jy rpadeHa, u3a3BaHa MPHUCYCTBOM
UpUINjyMa, Y3POKYje BOIOHUKOBY aJICOPIILHUjy UCKJBYYHBO Ha
onpehennm cermentuma rpadenckor cioja (Cauxa 3).
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BOOOHUK

Cimuka 3: Illemarcku npuka3s ypel)eHUX cTpyKTypa BOIOHMKA Ha Tpadeny,
a1copOOBaHOM Ha UPHIMjYMY U aTOMCKa CTPYKTypa H3IBOjeHOT CerMeHTa,
nobujena mpumjeaom DFT-a.

[Tonazehu ox Moape cTpykTypa rpadeHa Ha UPUIU]yMY, J0-
JIaBar-EM BOJOHHKA j€ peaii30BaH MMOHUPCKH MOy XBaT 100uja-
a NPBOT Ipad)eHCKOT TOIYPOBOJHUKA Ca 3HAYAjHUM CHEpPIHj-
CKHM ITPOI[jEIIOM y €JICKTPOHCKOM CIeKTpy. M3Mjepenu mpoigjen
on 0.4 eV je 10BOJbaH 3a MPUMjEHY Y HAHOCJIEKTPOHUIIM U CTO-
THHAK je myTa Behu ol BpUjeTHOCTH JOCTUTHYTE KOpHUIIheHeM
aJITePHATUBHUX METOJIA ITPOMjEHE SIEKTPOHCKUX OCOOMHA OBOT
noirymeTana. CHHTe3a 1 IeTajbHa KapakTepu3alija rpadeHa ca
MEPUOANYHUM BOJOHHYHHM HAHOCTPYKTypaMma OCTBapeHa je
KOMOWHOBaHEM HEKOJIMKO CKCIICPUMEHTAIHUX TEXHHUKA U TEO-
PHjCKOT MOJIeoBamka Kao jeIMHCTBEHOT METoJa, CIIOCOOHOT 1a
00e301jeIn MOTIYHU OIMKC HErOBUX CTPYKTYPHHUX U CJICKTPOH-
ckux ocobuna. Teopujcka pazmarpama cy Jajia jacan oIroBop Ha
KOjUM cerMeHTuMa rpa)eHcKe Moape CTPYKType ce Be3yjy aToMU
BOJIOHHKA, 3aIITO CE TO JellIaBa U KakaB je eeKaT Ha eIIEKTPOH-
CKy CTPYKTYpY. 300I KOMIUIMKOBaHE MPOLEAYype KOHTPOJIUCAbha
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aJICOPIIITHje BOMOHUKA, JOOHjeHU Tpa)eHCKH TIOTYTIPOBOIHUK |
y TPaKTHYHUM MpPUMjeHaMa O0CTao y CjeHIu japyrux 2D momy-
MIPOBOHHKA, Y TIPBOM Pey AUCYAuIa MOTHOICHA.

5.2. JenHOaTOMCKHU MarHeTu

Kopuciuehu cnojege oxcuga mainesujyma na cpebpy kao
1ognoiy 3a agecopuyujy aiioma XotMujyma, eremeniua us
ilopoguye metana pujeiikux 3emasmna, moivhe je ga ce
Hanpase 3HAWIHO CUAOUIHUJU jegHOAOMCKYU MaTHeiu
Helo Kaga ce oHu Hauecy gupekiino Ha meiuan. Kowijy-
itlepcke cumynayuje oojauibasajy 3auiio.

Bumrenerenujcku yerioH HHPOPMAITHOHIX TEXHOJIOTH]ja TI0-
YHMBa Ha KCHOHEHIIMjaTHOM PACTy MPOIECOPCKE CHAare padyHa-
pa u u3y3eTHO Op3uM yHampelhemnMa MeMOpHjCKUAX ypehaja y
KOjHIMa ce TIoJally 3aIucyjy. Y JaHallbUM KOMIjyTepuMa npeo-
BJal)yjy mOIyIIpOBOMHUYKY JUCKOBH, IO3HATHjU O] CKpaheHu-
oM SSD, 1 KJIacMYHM MarHeTHU JHCKOBH (3a HHX CE€ KOPUCTU
ckpahennnia HDD), kon kojux ce mHpopManuje CKIAAMIITE Y
CUTHUM MarHeTHHM YEeCTHLaMa, YTUCHYTHM Ha IHHXOBUM IO-
BpiirHama. J[pa craOuiHa ¢u3nyka cTamba OAroBapajy JBjemMa
pa3IUYUTUM OpHjeHTalljaMa MarHeTHOT MOMEHTa METaJHUX
3pHaria. thuma ce npejictaBibajy jeIMHULIE U HYJIE Y JTUTHTATTHOM
3ammcy mojaraka.

Y MonepHUM JAHMCKOBUMa jenaH Out wHbopmanuje je
3armucad y 60—80 MarHeTHuUX 3pHaIa, CBako BelWYHHE OKO 10
nm. [ToBehame kamamuTeTa AMCKOBA 3aXTH]eBa JaJbe CMABCHEC
BEJIMYMHE MarHeTHHX YecTura. MehyTim, oBa MUHHUjaTypu3amu-
ja mMa cBoje (pU3MYKe TpaHuIle, KOjuMa ce yOp3aHO MpuOIHKa-
Bamo. Enepruja maraerne anuzorpomnuje (MAE), BennunHa of1-
TOBOpHA 33 OYYBam-e OPUjeHTAINje MarHETHOI MOMEHTA, Y BPJIO
MaJIiM YeCTHIaMa ce CMambyje Ha BPHjEIHOCT HCTOT peJia BEJH-
YHHE Ka0 ¥ eHepruja TepMainux ¢puykryanuja. [lojaBa ciontane
NpoMjeHe OpHjeHTaIMje MarHETHOI MOMEHTa HaHOYECTHIIA TT0]
yTHLIAjeM TeMIIepaType Mo3Hara je Kao cylneprapaMarHeTusam 1
JOBOJIM /10 TYOUTKa 3anucane nHpopmanuje. Yaumajyhu y 063up
na je TunmuHa MAE mo aromy ko0anta y leroOBUM MaKpOCKOTI-
cKkuM y3opuuma oko 40 eV u 11a je npema BaxxehuM cTaHIapam-
Ma 3aXTHjeBaHa CTA0WJIHOCT JUTHTAJHOr 3amuca uHpopMalja
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hy ¢z ¢4B
nm ALy

Crmuka 4: STM civka Ha K0joj ce aTOMH XOIMHjyMa BUJIE Kao UCIyITIeHha
n oxroapajyhu Teopujcku mozen jodujeH npumjeHom DFT-a. Atomu
XOIMHjyMa cy aJacopOOBaHM Ha JBOCJIOjy OKCHJA MarHe3ujyma,
CHHTETHCAHOM Ha MOBPIIHHU cpedpa.

10 roanHa, jeAHOCTABHO je MPOLMjEHUTHU Aa jeé MUHAMAaaH 0poj
aroMa KobajTa y MarHeTHUM JIOMEHHMa CTa0MJIHUM Ha COOHO]
temneparypu oxo 30.000.

OuuriieiHa CTpaTeryja y MoKyIajy u3djeraBama eexara cy-
nepriapamMarHeTuma npu nosehamwy rycruHe mHpopmaluja 3a-
MMACaHUX Ha MEMOPH]CKOM JHCKY jECTEe pa3BOj HOBHX MaTepHjaia
ca 3"arHO Behum BpujenHoctiMa MAE 1o aromy om oHHX Ka-
PaKTePUCTUYHHX 3a MAaKpOCKOTICKE Y30pKe Hajuerrhe xopwumrhe-
HUX (pepomarHeTHUX MeTana. Mcmocrasiba ce 1a TakBOj BPCTH
Marepujana Mpumaaajy MarHeTHe HaHOCTpykType. MAE atoma
KoOanTa aacopOOBaHOT Ha MJIATHHU j€ HEKOJIHMKO CTOTHHA MyTa
Belia Hero Kol UCTOT TAKBOT aTOMa y FErOBUM MAaKpPOCKOTICKHM
KPHCTAJHUM Y30pLHMa. 3aT0 c€ HAHOCTPYKType KobaiTa Ha Mo-
BpIIMHAMA TOJECHO M3a0paHUX KpUcTalla Hamehy kao mpuma-
MJBHMB M300p MPH Pa3Bojy HOBE TeHEpaluje MarHeTHUX TUCKOBA,
y KojuMa Ou ce Out mH(popMalje Morao 3amnucaru kopucrehu
3pHIIa O CBETa HEKOJIMKO CTOTHHA aTOMa.

Wnak, kobant Huje jequan u3dop. O CBUX MO3HATHX eleMe-
HaTa TEPUOJHOT CHCTEMa METaJId PUJETKUX 3eMalba MOCjeayjy
HajBehe BpUjeTHOCTH MarHeTHOT MOMeHTa. KBaHTHa MexaHHKa
K20 pasJior 3a TO HABOJH J[jeIMMHYHY MOMYHEHOCT f-eJIeKTpOH-
CKHX JbYCKH, y KOjEUMa MOXe Ja Oyme Mo 7 HEeCIapeHHX eleK-
TpoHa. OBO oTBapa MOTYhHOCT Ja Ha WCTUM TeMIiepaTypama
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HAHOUYECTHLIE Ca CTAOMITHOM OPHjCHTAIM]OM MAarHETHOT MOMEHTa
Oy/ly 3HATHO Mame aKo Cy YMjEeCTO OJi KoOaJiTa HallpaBJ/beHE O]
aroMa MeTaJia pUjeTKHX 3eMalba.

Ousnuka rpaHuIla y MUHUjaTypH3alliji MarHETHAX YeCTHUIA
je, HapaBHO, jelaH aTOM M HEKOJIUKO HMCTPAKUBAYKUX TpyTa je
MOCJbE/IIbUX TOJMHA KOHCTPYHCAJO jeJHOATOMCKE MarHere, a
3aTHM TIOKYIIaBaJO JIa TPAHUITY 10 KOje 3aapKaBajy CTaOWIHY
OpHjEHTAIN]y MAarHETHOT MOMEHTA ITOMjepe Ka IMTo je Moryhe
BUIINM Temrieparypama. Mcrocraiba ce ga CTaOMITHOCT jeHoa-
TOMCKOT MareTa, OCHM OJI BPCTE€ MarHeTHOT aTOMa, jaKo 3aBHCH
W O]l TIOBPIIMHE Ha KOjoj je amcopOosaH. llIBajuapcka rpyma
UCTpaXKMBaya ca Kojuma cam capahuBao u3aOpana je ja atome
XOJIMHjyMa CTa0HIN3Yje Ha IBOCIIOjy OKCHIa MarHe3ujyma, CHH-
TeTHCaHOM Ha moBpumHU cpedpa (Ciuka 4). buxoBu ekcnepu-
MEHTHU Cy TMOKa3ajH Jia Cy jeJHOATOMCKM MAarHeTH XOJMHjyma
ctabuinHu Ha Temneparypama 1o 30K, mTo je 6uo orpomaH Ha-
MpeJaK y OAHOCY Ha paHHje MOKYIaje ca NU30JI0BAHUM aTOMUMa
a7IcOpOOBaHMM JIUPEKTHO Ha METAJIHWUM IOBpIIMHAMA, TIje ce
CTAOMJTHOCT OpHUjEHTAIlMje MarHETHOI MOMeHTa ryomia Beh Ha
temneparypama ucrox 1K.

Wnak, nadopmariuje 1o0ujeHe Ha OCHOBY CITPOBEICHUX €K-
criepuMeHara Owmiie cy HEMOTIYHE W 3aXTHjeBajie Cy TEOPHjCKe
mpopadyHe y KojuMa OW Ce OCBHjCTIMIIO HEKOJHMKO aclieKara
oBor npobnema. Tex Ha ocHoBy DFT mpopadyna nobujeHa je
jacHa MHUKpPOCKOIICKA CJIMKa O TOME I/[j€ Ce Ha MOBPIIMHU OKCHIA
agcopOyje XOIMHjyM M KakO Ha HErOBE MarHeTHe OCOOWHE
yTU4y JIBOCJIO] OKCHJA, Ka0 U cpedpo ucnox mera. Teopujcko
pasmaTpame BHOpalija aroMa OKCHIa U cpedpa OTKpHBa Ja W
Ha BPJIO HUCKUM TeMIIepaTypama BUOpaluje aroMa cpedpa Mory
Ja M3a30By NPOMjeHY OpHjeHTalMjé MarHeTHOI MOMEHTa Ha
aToMuMa XoJIMHUjyMa. 300T CBOje HEelNacTHUYHOCTH, TaKBe BUOpa-
[Mje Ha BPJIO HUCKUM TeMIlepaTypama Hucy Moryhe y Ookcuiy
MarHe3ujyma, a y3 To JIBOCJIOj OKCHJIA, YMETHYT u3Melhy xonmu-
jyMa ¥ MOBpIIMHE MeTaJIa, clipevana Jia BUOpalije atoma ca 1o-
BpIIrHEe cpedpa 0OOpHY MarHETHH MOMEHT Ha XOJIMHjyMy. Tume
ce MOJIFKe TeMITepaTypcKa CTaOMITHOCT jeTHOATOMCKHX MarHeTa
XOIMHjyMa 3a Buire ox 10 myTa y omHOCY Ha MPETXOTHE Pe3yil-
Tare, U3MjepeHe 3a MarHeTHE aToMe a/IcopOOBaHe JUPEKTHO Ha
Meranuma. Jlasba HCTpakMBamka MarHeTHUX HAaHOCTPYKTypa Ha
TIOBPIIIMHAMA KPUCTaIa BjepoBaTHO he OWTH ycMmjepeHa Ka mar-
HETHMa Ca HEKOJIMKO aToMa, ca HaMjepoM Jia ce TeMIleparype Ha
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KojUMa Cy MarHetu crabwiHu 3HaTHO noBehajy, jep 30 K, a to
je oko -240 llen3ujycoBux CTEIEHHU, HUje TeMIIeparypa Ha K0joj
OuCTe KeJbellu J1a CjeINTE 3a CBOJUM KOMITjyTEpOM, J1a OU HEroB
JIMCK CUTYPHO CadyBao TMOJAaTKe KOje CTe 3alncalii.

5.3. DFT y katanm3u — 071 00janimermha pe3ynrara Ka lbHXOBOM

peaBuhamy

3awitio clipyKidypHu gegexiiu Ha HOBPUUHAMA KAllid-
ausauiopa uipajy K/oyuHy Yaoiy y muxo6oj peakiueHo-
ClUU U KAKO UX UCKOPUCTUULUU 30 MAHULLYIUCATbE KUPAJL-
HUM MONLEKYIUMA Cy Upooiemu OUUCAHU Y 080M HOTIAB/D).
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KotoAvolg (pasnarame), ynorpebuo cpenuHom 19. Bujeka 3a
OMKC CYIICTAHIM CIOCOOHMX Jia yOp3ajy XeMHjCKe peakiiuje.

Tepxapn Eprtn (Gerhard Ertl),
mo6utHuk HobenoBe narpape
3a xemmjy 2007. rogune 3a
»VCTPAKUBAHE XEMUjCKUX IIPO-
Ijeca Ha IOBPIIMHAMa YBPCTUX
THjena‘.

MopepHa xeMHjcKa U TIETpOXe-
MHjCKa WHIYCTPHja, MPOU3BOI-
Ba JbCKOBA U XpaHe, yILITena
CHEpryuje Wi 3aIUTUTA KUBOTHE
CpeAMHE He3aMUCIIMBE Cy 0e3 Ka-
Tanauzatopa. Y >KUBUM OpraHu-
3MHUMa Cy NPUCYTHH K0 EH3UMHU
Y MUJIMOHHMA TOJMHA yOp3aBajy
ouoxemujcke npouece. Karanm-
3aTOpU Cce Jujesie Ha XOMOTEHE
U XETEepPOreHe, y 3aBUCHOCTU O
TOTa JIa JIW CYy MOJICKYJIH YKJbY-
YeHH Y KaTaJIMTUYKE peaKiuje
Jla I Cy CaMH KaTayli3aropu y
WCTOM WM Pa3NIMYUTUM arperar-
HUM CTambiMa. XeMH|CKU CacTaB U
aTOMCKa CTPYKTypa KaTalanu3aropa
ca jemHe CTpaHe, W TIPUTHCaK U
TeMIieparypa racoBa KOjU Yyde-
CTBYJY Y KaTaJJUTHIKUM PEaKIHja-
Ma ca Apyre, IpecyqHO yTUdy Ha
bHXOBY €(PUKACHOCT.
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WHAyCTpUjCKU KaTaau3aTopu Cy KOMIUTMKOBAHE CTPYKTYpe
CacTaBJbCHE O] CATHUX METATHUX YECTHUIIA PACTIPIICHUX 10 MO-
BpIIMHK o1abpaHor okcuaa. Karamutuuke peakiyje ce ofBHja-
jy Ha METaTHUM HAHOYECTHUI[AMA MPH MPUTHCIUMA KOjU MOTY
outu u 100 myra Behu o atMocdepckor, a MPBEHCTBEHA yiiora
oKcHja je aa 00e30ujeu CTPYKTYPHY CTaOMIIHOCT MOMEHYTHX
HaHo4ecTua. [IpeMeT OBOI' TeKCTa je MCK/bYYHBO KaTalu3a
Ha MOBpIIMHAMA METala, y yCJIOBUMA YJITPAaBUCOKOT BaKyyMa,
OMHJBCHOT' OKpYXKera y (PU3UIM MOBpIIMHA 300r MOryhiHOCTH
JjacHe UHTepIIpeTalrje pe3yTara KOMOHHOBAkHEM METO/Ia CJICK-
TPOHCKE MHUKPOCKOIHje W TEOPUjCKHX MOjea 3aCHOBaHHUX Ha
DFT-y. Nako cy y yciaoBHMa yATPaBUCOKOT BaKyyMa KaTaJIUTHY-
KM TIPOIIECH YeCTO OWTHO APYyraduju Ol OHHX IpH arMocdep-
CKOM TIPUTHCKY, W7eja-BOANJbAa OBOT MPHUCTYMA je Ja je jeaHo-
CTaBHMjEe CXBaTHTH OCHOBHE KOpake KaTAIUTHYKHX Ipoleca
aKO Ce OHM pa3Marpajy y yJITPaBHCOKOM BaKyyMy HEro Kaja cy
KaTaJIUTHYKE TIOBPIIUHE M3JIOKCHE BHCOKUM TPUTHCIIUMA HH-
Teparyjyhux racosa.

PasymujeBame peakTHBHOCTH TIOBPIIMHA METala Ha MUKPO-
CKOIICKOM HUBOY Ba)KaH je KOPAaK y HOBOM HA4YMHY JW3ajHUPAba
KaTajM3aropa KojuM Ou ce, KOHTPOJIOM OCOOMHA MaTrepHjajia Ha
HAaHOMETapCKUM pacTOojambuMa, KOHTPOJIHMCale HBHXOBE KaTaju-
THUKe ocoOunHe. Tume Ou ce 3amujeHIIe TPaIUIIMOHAIIHE, CKYTIe
U HeepHUKacHE METOJle 3aCHOBaHE Ha WJIEjU Ja Ce HEYCICUIHU
NOKYIIIajH y CHHTE3HU KaTajiu3aropa, y3 oapelene uamene, Hacra-
BJbAjy JIOK CE U3 HHX HE U3POJH MIPUXBATIHHBO PEIICHE.

Cnuka S: Hajuemhm nedextn Ha moBpliMHamMa Meralla W IIpUKa3
aJICOpIIIMje KHCEOHHKOBOI MOJIEKYJla Ha CTCHCHUIM Ha IOBPIIMHHU
iatuae, 1ooujen npumjenom DFT-a.
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MonenoBame eJeMEHTapHUX KOpaka KaTaJUTHYKHX peak-
Mja y BUCOKOM BaKyyMmy, Kao HauuH Ja ce Johe 10 MOTIyHe
MOJICKYJICKE CIIMKE XeMHjCKUX PEeaKIrja Ha MOBPIIMHAMA CTBap-
HUX KaTaJIn3aropa, je cTasa je Kojy je oj 70-ux rogauHa mpomuior
Bujeka kpuno Hujeman T'epxapn Eptn (Gerhard Ertl). desene-
CeTHX TO/INHA MPOIUIOT BHjeKa Ha TOj CTa3! Ce€ M0jaBHIIO U TEO-
pHjcko MozaenoBame 3acHoBaHO Ha DFT-y. 3axBabyjyhu Op3om
Pa3Bojy KOMIjyTepCKe TEXHOJIOTH]E, TI0 MPBU YT CY IMOCTAJIC U3-
BOJIJbMBE JOBOJHHO TauHE KOMIIjYTEPCKE CUMYIIAIN]je XEMHU]jCKAX
peakIfja Ha MOBpIIMHAMA KPHCTAaIa.

[TpBU KOMITjyTEPCKU MOJIENN KaTaau3aTopa Cy ImoJpa3syMuje-
BaJIM MJICAJTHO PaBHE IMOBPILIMHE METalla M UCIIUTHBAHA j& FbUXOBa
PEaKTUBHOCT NPH JEJHOCTABHUM peaKkifjaMa, Kao IITO Cy JHCO-
yjanyja MoJieKyJia KHCEOHHUKA MJIM OKCHAALHja yribeH-MOHOK-
cuna. bes 063upa Ha TO WTO Cy NOOUjeHN JParoljeHu pe3yITaTH,
BpJIO OP30 je MOCTAaJIo jJaCHO JIa j¢ OCHOBHU HEJIOCTATaK OBAKBUX
MojieTia OJICYCTBO TaKO3BAaHMX aKTUBHHX 30HA, OJTOBOPHHX 32
(YKIMOHAIHOCT KaTaiu3aropa. AKTHBHE 30HE (Ha EHIVIECKOM
active sites), jecy CTpyKTYpHHU Je(eKTH, y CTBAPHOCTH TPUCYT-
HU Ha cBakoj metayiHoj moBpmuHu (Ciuka 5). Ha mpenasy mBa
MUJICHH]YMa, CIIOKUIIE CY C€ KOIIKHIIC 33 M3TPajihby MO3auKa ca
ATOMHCTHYKOM CIIMKOM KaTaJIUTHYKKX noBpmmHa. STM je y3Ha-
MIPEeIoBao 0 HUBOA Kaja je 0mino Moryhe jacHo naeHTH(hUKOBATH
OCHOBHE CTPYKTypHE Je]eKTe Ha MOBPIIMHAMA MeTaa, yHaIpH-
jeheHn cy HyMepHyYKHN alNropuTMH, a CyleppadyHapH Cy MOCTaIN
JIOBOJAHO CHakHU J1a omoryhe npse DFT cumynanuje nnTepak-
I1ja MOJIEKYJ1a Ca KOMIUIMKOBAHUM KPHUCTAJIHUM MTOBPIIHMHAMA.

VY TO BpHjeMe caM 3amoyeo CBOjy MOCTIOKTOPCKY CIIELH-
jammzaumjy y JlaHckoj, raje cy TakBe CHMYyNalyje 3a0KyIJbaie
naxmwy BoAehux ucTpakuBaya y TEOPHjCcKoj (PU3UIM TOBPIINHA.
HakoH mojienoBama MHTEpAKIIMje BOJOHUKA ca JACPEKTHMA Ha
MOBpIIMHK 0aKpa, capaama ca excriepuMentatopuma u3 IIBaj-
1apcKe Me je ycMjepuiia Ha IUIaTHHY M KUCEOHMK Ha 10j. OBaj
Tana Beh getasbHO pasMaTpaH mpobIeM y KaTalu3d CMO, y3uMa-
jyhn y 063up KIJby4dHY YIOTY CTPYKTYPHHX Jie(heKaTa, OCBH]jETIH-
T U3 Jpyror ynia. EkcriepuMeHTH Ha MOBPIIWHHM IJIaTHHE ca
CTENIEHNJIACTHM Je(PEKTUMAa jaCHO Cy ITOKA3aJId JIa Ce TUCOIIH]ja-
IIMja KUCEOHWKA OJIBHja NCKJFYYNBO HA bHMA. 3aIlTO je TO TaKO
M KaKo JOJa3" JI0 JUCOIHjallrje THTamka Cy Ha Koja Cy OJTrOBOP
MOIJIE J1a /1ajy caMo KOMIIjyTepcke cuMynanmje. Ha ocHoOBy m3-
padyHaTHX €HEprHjCKuX Oapujepa 3a OBy pPeaKiiyjy, IPBH IIyT je
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KBaHTH(HKOBaHA yJIOTa CTENEHNYACTHX JeeKara 1 MOKa3aHo je
Jla Cy aTOMH IJIaTHHE Ha Je()eKTHMa HEKOJIMKO MITHjapau myTa
PEaKTHBHUjH Ol OHUX Ha HMJEaTHO PaBHUM IMOBpIIMHAMa. Teo-
pHjcKa pa3Marparma cy Ouia y CKIIajy ca pesy/iraruma jo0uje-
HUM TIPUMjEHOM eJIEKTPOHCKE TyHEJTHE MUKPOCKOMHje, TIje je
BUJJBUBO TPYNHCake KUCCOHHKA HA CTETICHUYACTHM Je(eKTH-
Mma. [Ipumjerom DFT-a yrBpheno je ma je mpummjehenn edekar
KBAaHTHO-MEXaHWYKH W TIOCJIEIUIIA j€ JIOKAJTHE MPOMjeHE eleK-
TPOHCKUX 0COOMHA IUTaTHHE. Y3 CTENeHNYacTe, N3y3eTHO BUCOKY
PEaKTHBHOCT TOCje/Iyje ¥ HEKOJINKO BPCTa Ta4KacThX Aedekara,
IITO j€ jaCHO TIOKa3aHO Ha ITPUM]jepy aJICOPIIIIH]je U AUCOIIH]jallnje
MOJIEKYJIa BOJIOHHMKA Ha OaKpy.

OcumM ynore y o0jamrmery pesynrara oTKkpuha HacTaiuux y
naboparopujama, DFT je metox cocoban a ycMjepaBa eKcrie-
puMeHTe, mpenBubajyhu HOBe Marepujane MM HAHOCTPYKTY-
pe HeoOnuHUX ocobuHa. [Ipumjep Koju ciamjean omucyje jeqHo
TakBO TpeaBuhame, au He TOBOPU O HOBOM Marepujaiy, Beh o
OOMYHOM 3JIaTy M HETOBOj MOBPIIMHHU MCjeYeHO] Ha HEOoOHUaH
HaunH. CTeNeHuIle Ha TOBPIIKHY 371aTa ce Mory ucjehu Tako aa
Oy/y JKeJbeHe Jy)KUHE, & IbXOBU KPajeBHU Cy TauKacTH Je(eKTH
WHTEpEeCaHTHUX ocoOmnHa. Ha mHMa ce, Kao IITo je MpuKa3zaHo Ha
Crutu 6, mpecHjenajy Tpu pa3IndnuTe Kpucraaorpadcke paBHH,
YHjU je TIPOCTOPHU PACTIOPEN PA3TUIHT 32 MOBPIIHHY S U HEH
muk y omenany R. O3nake S m R cy mo3ajmspeHe U3 opraHcke
xemuje. OBe MOBPIIMHE CYy aCHMETPUYHE WIN KHPaJHe, jep NpH-
najajy BpcTH o0jekara Ko KOjUX C€ OPUTHHAI W HEroB JIHK Y
orvie/ialy He MOTY CBECTH Ha WJICHTHYaH OOJMK IOMjepambeM U
poranujoM. Tunuyan npumjep cy JMjeBa U JAeCHa IIaKa HamIux
PYKY.

MHoro Buile mpuMjepa noctoju Mel)y opraHcKuM MOJIeKy-
nuMa. KupaiiHu MoJieKysn v BeroB Iap — JIMK Yy OIJIeAaly — Ha3H-
Bajy ce eHaHTHOMeprMa (Ha IPYKOM EVOVTIOS 3HAUU CYTPOTaH, a
pepog auo). Mictor cy XeMHujCKOTr cacTaBa, alld Pa3IHdUTor Mpo-
CTOpHOT pacriopena (yHKIIMOHATHHUX rpyna. Kupaiau Monexy-
JIU UTPajy T0ce0HO BaXkHY YIory y ¢apmariju. OHU Cy aKTHBHE
CYIICTaHIIe Y MHOTHUM JhCKOBHMA, NIPU YeMy je y FhbHMa Hajue-
mrhe ToXKeJFHO TIPUCYCTBO CaMo jeMHOT eHaHTHoMepa. [pyru je
OeckopucTaH, a moHekas u mrerad. CTaHIapIHU TOCTYIIIH Xe-
MHjCKE CHHTe3€ HHCY Yy CTamy Ja pa3llBoje eHaHTHoOMepe, Beh
ce 3a TO KOpUCTH MoceOHa BpcTa Karainuzaropa. CriernpuaHuM
KOMOMHOBamkEM HEKOJIIMKO CTPYKTYpHUX Jnedekara moryhe je
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a) KupasiHu MoKy U He208 JuK y oanedany

8) adcopryuja eHaHmuomepa yucmeHa Ha
KUparnHoj mospwuHuU 3nama

Cuuka 6: [Tpumjep KupaHor MOJIeKysia i KUpaJlHe TIOBPIIMHE U aHAJIOTHja
ca HammmM 1akama. Kopucrehu DFT je mokasaHo fia ce iBa eHaHTHOMEpa
AMUHO-KUCjeIMHE IMCTEHa Ha KMPAJTHO] MOBPIIMHY 371aTa acopOyjy Ha
HOTITYHO Pa3MIUTe HAYUHE.
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JIU3ajHUPATH METaJHE IMOBPIIMHE KOje MMajy OCOOMHY Jia pa-
3MMYUTO MHTEpAryjy ca eHaHTHOMEpPHMa KHPaTHOT MOJICKYia
(Cnuka 6). OBaj epekar cMO 1O HPBU YT NPEABUIjEIH Y TEO-
PHjCKUM UCTPaKHBamkbHMa MOBPILHHE 371aTa ca IOMEHYTUM CIIe-
MUPUIHIM CTPYKTYpHUM JledexTrMa. [Tokazano je na 6u ce ona
MOTJIa IPYMH]EHUTH Y pa3/Bajarby eHaHTHOMEpa pa3IuInuTe Ku-
pamaoctr. Hamu DFT pesynTarn ¢y HEKOJIMKO TOAMHA KacHH]e
WHCITHPHUCATHN €KCIIEPUMEHTE y KOjuMa je pa3MaTpaHa aJcopIi-
[ja aMHHOKKCEJIMHE [IMCTeNHA Ha TOBPILIUHA 371aTa, UJICHTHY-
HOj OHOj TIPE/ITIOKEHO] Y HAIIIM KOMITjyTePCKUM CHMYITalyjama.
ExcriepuMeHTH Cy jacHO MOTBPMIIHN MpeaABul)ama y TCOPHjCKUM
pasmarpamHiMa J1a ce JiBa CHaHTHOMEpa Ha UCTOj KUPAIHO]j IMOo-
BPIIMHM acopOyjy Ha pazauyuTe HaunHe. Y3umajyhu y o03up
713 je 32 eHaHTHOMEPE Ca PA3INYUTOM aJICOPIIIMOHOM IF'eOMETPHU-
jOM eHepruja Be3e 3a MOBPIIMHY Pa3InuuTa, OBO HCTPAKUBAKE
j€ ykazajo Ha MOryhHOCT Jla ce KHpaJHe MOBpIIMHE yrnoTpede
3a paz/Bajae CTePEeon3oMepa Pa3inunuTe KUPATHOCTH U 100Ujy
CYIICTaHIIC Y KOjuMa je MPUCYyTaH caMO M30MEp je/IHE KUPaJHO-
ctu. Mehytum, uzpadynare pasivke y eHeprujama cy Bpiio Male
Y HHj€ jacHO Ja 1 OM IpoIiec pa3aBajama eHaHTHoOMepa 610 u3-
BOJIUBHB Ha COOHO] TEMITEpaTypH.

6. Hexosiuko pujeun kao 3ak/bydyak

KommjyTepcko MopenoBame, 3ajelHO ca HOBHM MeETOJama
CHHTE3€ U KapakTepusaiuje, orBapa MoryhHocT pa3Boja mocry-
naka JM3ajHupamka HOBUX Marepujaia, Mpu KojuMa OUCMO KOH-
TPOJIOM CTPYKTYpPE M XEMHjCKOT cacTaBa HAaHOMETapCKHUX Ipa-
JMBHUAX KOMIIOHEHTH MOINIM J]a KOHTPOJHIIEMO MaKPOCKOIICKE
0coOMHE HOBOCTBOPCHHUX, BjEIITAYKUX CTPYKTypa. Tume Ou ce
oTKpulia HOBUX MaTepujaja 3HaTHO yOp3asia, mpoieaypa Ou 1o-
jedrunumna, a pakTop CIyuajHOCTH, KOjU j& KPO3 UCTOPH]Y HayKe
[paTHo MHOTa 3Ha4yajHa OTKpuha, OM y 3HATHO] MjepU YCTYIHO
Mj€CTO T3B. PAIlMOHAIHOM TH3ajHY.
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