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Cesti védci nasli novou cestu, jak Fidit magnetické a elektronické
vlastnosti molekul

Olomouc (4. zafi 2018) — Védci z Regionalniho centra pokrodilych technologii a
materiald (RCPTM) Univerzity Palackého v Olomouci, Fyzikalniho Gstavu a Ustavu
organické chemie a biochemie (JOCHB) Akademie véd CR v Praze nasli novy zpusob,
jak ridit elektronické a magnetické vlastnosti molekul. Zatimco dosud se k vybuzeni
zmény elektronického stavu molekul pouzivaly vnéjsi zdroje jako svétlo, teplota, tlak
nebo magnetické pole, ¢esti vyzkumnici pfisli s revolucni cestou, kdy vyuzivaji slabé
nekovalentni interakce molekul s chemicky upravenym povrchem uhliku. Jejich praci
nedavno zverejnil €asopis Nature Communications.

~MoZnost opakované ménit elektronickou strukturu molekul a jejich magnetické viastnosti
zajima védce poslednich nékolik desetileti diky velkému aplikacnimu potencialu. Takové
pfepinani z jednoho magnetického stavu do druhého je s ohledem na malou velikost molekul
velmi obtizné, ale zaroveri velmi dulezité pro vyvoj budoucich molekularnich pocéitacd,” uvedl
Pavel Jelinek z RCPTM a Fyzikalniho ustavu AV CR. Molekularni pfepinage nabizeji
uplatnéni v nanoelektronice, biologii nebo mediciné.

Elektrické, optické nebo magnetické vlastnosti molekul, ale i jejich biologicka aktivita jsou
uréeny usporadanim elektrond, jez se v molekulach pohybuji po pfesné danych drahach, tzv.
orbitalech. Molekuly obsahuijici orbitaly obsazené pouze jednim neparovym elektronem
vykazuji magnetické vlastnosti. Naopak molekuly, které maji ve v3ech orbitalech dva
sparované elektrony, jsou nemagnetické.

.Prozatim se proces prepnuti vyvolava pouzitim technologicky naro¢nych vnéjsich zdroja.
My jsme k prepnuti pouZili jedinou atomarni vrstvu tuhy — grafenu, v jehoz strukture jsme
nékteré atomy uhliku nahradili atomy dusiku. Zménou polohy molekuly jsme pak schopni
vratné prechazet z magnetického stavu na cCistém grafenu do nemagnetického v oblastech
dusikovych atomu. Navic se nam poprvé podafilo tyto zmény usporadani elektront

v molekule pozorovat pomoci mikroskopu atomarnich sil. Je to bezesporu velky posun v
moZnostech rozliSeni mikroskopickych rastrovacich technik,“ objasnil Jelinek.

Vlastnosti molekul se obvykle ladi vhodnou chemickou Upravou, ktera vede ke zméné
chemického sloZeni molekuly, tj. zaniku starych a vzniku novych chemickych vazeb v
molekule. V té&chto silnych, tzv. kovalentnich interakcich, dochazi ke sdileni elektronu, které
se na vazbé podileji. Tento pfistup se viak neda uplatnit pfi vyvoji molekularnich pfepinaci,
nebot chemicka Uprava vyvola nevratnou zménu. Cesti védci se proto rozhodli vyuzit
slabych nekovalentnich interakci, pfestoZe se o nich doposud jako 0 moZném zdroji pro
vyvolani zmény magnetického stavu molekuly neuvazovalo.

.Ukazalo se, Ze pri pouZiti cyklickych molekul na bazi porfyrin( s centralnim atomem Zeleza
dojde k preskupeni elektront, pokud se takova molekula umisti nad dusikovy defekt ve
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strukture grafenu. Kombinaci teoretickych vypocti i experimentalnich méreni jsme potvrdili,
Ze nekovalentni interakce mezi atomy Zeleza a dusiku je dostate¢né silné pro vyruSeni
magnetismu a soucasné dostatecné slaba, aby umoznila opétovny prechod molekuly do
magnetického stavu, jakmile se tato vrati nad ¢isty uhlikovy povrch grafenu,” fekl svétové

uznavany odbornik na nekovalentni interakce Pavel Hobza z RCPTM a UOCHB.

Tato cesta fizeni vlastnosti molekul otevira moznosti i v dalSich oblastech pouZiti.
~Elektronické struktura ovlivriuje nejen magnetické, ale i optické, katalytické, elektrické nebo
biologické vlastnosti molekul. Chemicky upraveny grafen by tak mohl slouZit k vyvoji novych
optickych senzord, fotoluminiscenénich materiélt, katalyzéator( nebo IéCiv,“ nabizi mozné
aplikace generalni feditel RCPTM Radek Zbofil.

Jeho tym stél v nedavné dobé u fady dalSich pfelomovych vysledkud v oblasti studia grafenu
a magnetismu materiall. Ve stejném ¢asopise Nature Communications zvefejnil napfiklad
prace popisujici vyuziti grafenu k vyvoji prvnich nekovovych 2D magnetl nebo nejmensich
¢astic magnetickych kova.
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