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Wiasciwosci z pogranicza wymiaréw w nowym materiale

Tlenki zelaza wystepujg w przyrodzie w wielu odmianach, czesto znacznie
réznigcych sie miedzy sobq pod wzgledem struktury i wtaSciwosci fizycznych.
Jednak najnowsza odmiana tlenku zelaza, niedawno wytworzona i przebadana
przez naukowcow z Krakowa, zaskoczyta i fizykow, i inzynierow — cechami dotgd
nieobserwowanymi w zadnym materiale.

Metaliczny krysztat praktycznie bez defektéw, z unikatowym konglomeratem cech elektrycznych i
magnetycznych oraz atomami mogacymi drgac tak, jakby liczba wymiarow zostata zredukowana —
to nowa odmiana tlenku Zelaza (FeO). Niezwykly materiat wytworzyli, wymodelowali i przebadali
fizycy Krajowego Naukowego Osrodka Wiodacego KNOW w Krakowie, w sktad ktérego wchodzg
m.in. Instytut Fizyki Jadrowej PAN (IFJ PAN), Instytut Katalizy i Fizykochemii Powierzchni PAN
(IKiFP PAN) i Wydziat Fizyki i Informatyki Stosowanej Akademii Gérniczo-Hutniczej (WFilS AGH).
Grupa z IFJ PAN byta odpowiedzialna za komputerowe symulacje materiatowe. Zespét z IKiFP
PAN i WFilS AGH, ktéry byt inicjatorem badan, zrealizowat czes¢ eksperymentalng, obejmujaca
m.in. wytworzenie warstw nowego tlenku zelaza i doswiadczalne poznanie jego witasciwosci. W
pracach brali udziat réwniez fizycy z Europejskiego Centrum Promieniowania Synchrotronowego
(European Synchrotron Radiation Facility, ESRF) w Grenoble, Uniwersytetu Sorbona w Paryzu i
Uniwersytetu Pedagogicznego w Krakowie.

,Modelowaniem materiatéw, w tym réznych odmian tlenku Zelaza, zajmujemy sie od lat. Nasze
modele, konstruowane w oparciu o podstawowe zasady mechaniki kwantowe;j i fizyki statystycznej,
pozwalajg wyznaczaC potozenie atomow w sieci krystalicznej i umozliwiajg przewidywanie
wiasciwosci elektrycznych, magnetycznych czy termodynamicznych materiatu”, wyjasnia dr hab.
Przemystaw Piekarz, kierownik Zaktadu Komputerowych Badan Materiatow IFJ PAN.

Specjalnoscig krakowskich teoretykdw sg badania dynamiki sieci krystalicznych, pozwalajace
ustalac, jak drgajg atomy w krysztale danego materiatu. Jednym z podstawowych narzedzi pracy
jest tu program PHONON, stworzony i rozwijany przez prof. dr. hab. Krzysztofa Parlinskiego (IFJ
PAN). Do optymalizowania modelu uzyto programu VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package).

.Nasz model zawierat warstwe atoméw tlenu i zelaza o monoatomowej grubosci, osadzong na
podtozu z platyny. Atomy w monowarstwie byly utozone w strukture heksagonalng, przypominajaca
plaster miodu. Podobng, heksagonalng budowe majg stynne dwuwymiarowe warstwy grafenowe”,
opisuje dr Piekarz i podkre$la, ze grafen tworzy jednak idealnie ptaskg powierzchnie, w catosci
ztozong z atomow wegla. Tymczasem modelowana warstwa tlenku Zzelaza okazata sie
pofatdowana: kazdy atom zelaza byt tu otoczony trzema atomami tlenu, znajdujgcymi sie odrobine
dalej od podtoza niz zelazo.



Obliczenia przeprowadzone dla pojedynczej monowarstwy pozwolity ustali¢, jakie drgania beda
wykonywaty atomy w sieci krystalicznej przy roznych energiach. Przewidywania teoretyczne
skonfrontowano z rzeczywistoscig dzieki grupie prof. dr. hab. J6zefa Koreckiego (IKiFP PAN i
AGH). Nie tylko opracowata ona technologie wytwarzania probek z wieloma monowarstwami
tlenku Zzelaza na podtozu platynowym, ale takze w ciggu kilku lat przeprowadzita za pomoca
synchrotronu ESRF w Grenoble szereg pomiaréw ich wiasciwosci.

W naszym laboratorium kluczem do stabilizowania materiatdw niewystepujacych w naturze jest
proces osadzania warstw na monokrystalicznym podtozu — w tym przypadku byt to odpowiednio
zorientowany monokrysztat platyny — ktére to podtoze wymusza strukture rosngcej warstwy. W
laboratoriach dotychczas udawato sie wytwarzaé struktury o stechiometrii FeO liczace nie wiecej
niz dwie monowarstwy tlenku. Po dodaniu kolejnych warstw cato$¢ samoczynnie przeksztatcata sie
w magnetyt Fe;O0s. My byliSmy w stanie tak dobra¢ parametry procesu, ze struktura FeO
pozostawata stabilna do grubosci kilkunastu warstw atomowych”, méwi prof. Korecki.

Eksperymenty w synchrotronie w Grenoble pozwolity stwierdzi¢, ze dane z pomiaréw dotyczace
drgan atomow w sieci krystalicznej nowej odmiany tlenku zelaza $wietnie zgadzajg sie z modelem
teoretycznym. Analiza wynikéw dla prébek o réznej liczbie warstw przyniosta jednak cos$ wiecej niz
tylko samo potwierdzenie poprawnosci opisu teoretycznego.

Tlenek zelaza zwykle tworzy sieci krystaliczne, w ktérych atomy sg rozmieszczone w naroznikach
szescianu (taka strukture ma m.in. wustyt, a z innych substancji — s6l kuchenna). Spodziewano
sie, ze po naniesieniu kolejnych warstw FeO taka szescienna struktura wytoni sie samoczynnie.
Tymczasem analiza drgan atomow w sieci krystalicznej probek wykazata, ze uktady liczace nawet
kilkanascie monowarstw nadal zachowujg budowe heksagonalng. Oznacza to, ze krakowskim
naukowcom udato sie wytworzyé nowg odmiane tlenku zelaza, o réznej od dotychczasowych
strukturze krystaliczne;.

Kolejne pomiary wykazaty, ze gdy liczba monowarstw liczy od szesciu do dziesieciu, atomy Zelaza
w nowym Krysztale wykazujg dalekozasiegowe uporzadkowanie magnetyczne. To niecodzienna
cecha, poniewaz podstawowa odmiana tlenku Zzelaza jest antyferromagnetykiem, w ktorym
momenty magnetyczne atomow zelaza w réznych miejscach sg zorientowane w przeciwnych
kierunkach, a wiec substancja jako catosS¢ nie jest namagnesowana. Tymczasem wtasciwosci
magnetyczne nowej odmiany FeO sg widoczne nawet w temperaturze pokojowe;j.

,Od wielu lat trwajg poszukiwania materiatdbw do budowy urzadzen spintronicznych. Przyrzady te
wykorzystujg nie tylko transport tadunku, czyli prad elektryczny, ale réwniez transport spinu
elektronu odpowiedzialnego za wiasciwosci magnetyczne”, przypomina dr Piekarz. ,Nasz nowy
materiat nie jest izolatorem, jak wiekszo$¢ tlenkow, lecz metalem. Tak rzadkie dla tlenkow
potaczenie wtasciwosci elektrycznych i magnetycznych powoduje, Ze moze by¢ interesujacy dla
spintroniki, a takze przy konstruowaniu réznego typu czujnikéw i detektorow”.

Szczegolnie ciekawa okazata sie jednak analiza drgan atomoéw w zaleznosci od liczby warstw FeO
na platynie. Dla jednej lub dwoch warstw ruch atoméw ma charakter dwuwymiarowy. Gdy liczba
warstw wynosi sze$¢ lub wiecej, atomy drgajg jak w typowym krysztale tréjwymiarowym. W
badanych dotychczas materiatach charakter drgan byt Scisle zwigzany z wymiarowoécig ukfadu.
Tymczasem w nowej odmianie tlenku zelaza przy trzech, czterech i pieciu warstwach atomy
okazaty sie drga¢ w sposéb posredni, odpowiadajgcy utamkowym liczbom wymiarow.

,Mamy do czynienia z pierwszym materiatem, w ktérym charakter drgan atoméw stopniowo
przechodzi od dwuwymiarowego do tréjwymiarowego. Podobny efekt, cho¢ przewidywany
teoretycznie, nie byt dotychczas obserwowany w zadnej substanciji®, stwierdza dr Piekarz.

Badania nad nowg odmiang tlenku zelaza, sfinansowane z grantéw Narodowego Centrum Nauki,
opisano w znanym czasopismie fizycznym ,Physical Review Letters”.

Instytut Fizyki Jadrowej PAN (IFJ PAN) w Krakowie zajmuje sie strukturg materii i wlasno$ciami oddziatywan fundamentalnych od skali
kosmicznej po wnetrza czastek elementarnych. Wyniki badan — obejmujacych fizyke i astrofizyke czastek, fizyke jadrowa i oddziatywan



silnych, fazy skondensowanej materii, fizyke medyczng, inzynierie nanomateriatéw, geofizyke, biologie radiacyjng i Srodowiskowa,
radiochemie, dozymetrie oraz fizyke i ochrone srodowiska — sg kazdego roku przedstawiane w ponad 450 artykutach publikowanych
w recenzowanych czasopismach naukowych. Czescig Instytutu jest nowoczesne Centrum Cyklotronowe Bronowice, unikalny w skali
europejskiej osrodek obok badan naukowych zajmujacy sie terapig protonowa nowotworéw. IFJ PAN jest cztonkiem Krakowskiego
Konsorcjum Naukowego ,Materia-Energia-Przysztos¢” o statusie Krajowego Naukowego Osrodka Wiodacego (KNOW) na lata 2012-
2017. Instytut zatrudnia ponad pét tysigca pracownikow. W kategoryzacji MNiSW Instytut zostat zaliczony do kategorii naukowej A+ w
grupie nauk scistych i inzynierskich.
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Komputerowa wizualizacja pojedynczej warstwy nowej odmiany tlenku zelaza, osadzonej na podiozu platynowym. Atomy zelaza w
kolorze brazowym, atomy tlenu w kolorze btekitnym. (Zrédto: IFJ PAN)
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