Symulacje kwantowe na powierzchni. Jak zrozumieé

oddzialywania elektronow?
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Projektowanie materialdw o pozadanych wilasciwosciach fizycznych i chemicznych wymaga
doktadnego zrozumienia oddziatujacych uktadéw kwantowych. Aby zapewni¢ przewidywalnosc,
obiecujacg drogg jest utworzenie platformy bottom-up, gdzie wtasciwosci elektroniczne oddziatujgcych
atomoéw mozna emulowaé w przestrajalny sposob. W tym wystgpieniu zaprezentuje Symulator
kwantowy oparty na wihasciwosciach fizycznych ciata stalego i atomach cezu zaadsorbowanych na
powierzchni potprzewodnika - antymonku indu. Uktad ten charakteryzuje si¢ dwuwymiarowym gazem
elektronowym ktory jest odseparowany od pasm elektronowych poditoza. Poprzez precyzyjne
pozycjonowanie atomow Cezu za pomocg manipulacji atomowej w skaningowej mikroskopii tunelowej
(STM) stworzylismy putapki elektronowe, ktore nasladuja sztuczne atomy. Takie sztuczne atomy
charakteryzuja si¢ zlokalizowanymi stanami elektronowymi, ktore sa przewidziane na podstawie
obliczen ab initio i potwierdzone za pomoca skaningowej spektroskopii tunelowej (STS). Sztuczne
atomy stuzg jako podstawowe elementy konstrukcyjne sztucznych struktur molekularnych z orbitalami
molekularnymi, ktore sg zobrazowane na mapach przestrzennych przewodnictwa tunelowego. Dwa
oddziatujace sztuczne atomy tworzg Stany wigzace i antywigzace, wicksza ich ilo§¢ skutkuje
utworzeniem orbitali molekularnych o réznych symetriach: orbitale ¢ oraz =, a zmiana ich ulozenia
przestrzennego prowadzi do utworzenia zhybrydyzowanych orbitali (np. spz). W oparciu o te
wlasciwosci oraz rozne ulozenie atomow na powierzchni, mozliwe jest emulowanie struktury
elektronowej znanych planarnych molekut organicznych, w tym molekut antyaromatycznych. [1] W
innym zakresie, gdzie atomy cezu sa znacznie blizej Siebie, symulator kwantowy mozna réwniez
wykorzysta¢t do badania oddziatywan elektron-elektron. Sztuczne atomy zlozone z gesciej
upakowanych atomow cezu wykazujg efekty charakterystyczne dla skorelowanych stanow
wieloelektronowych, ktére mozna rozszerzy¢ na bardziej ztozone stany kwantowe w oparciu o dowolne
dwuwymiarowe sieci krystaliczne.
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Obraz STM pokazujacy sztuczne atomy utozone w strukturg heksagonu oraz rozktad przestrzenny
jednego z orbitali molekularnych uzyskanych w eksperymencie.
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