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Nanomagnetyki molekularne sg w ostatnich latach intensywnie badane ze wzgledu na
potencjalne zastosowania w informatyce kwantowej, czy tez jako materiat do budowy
wydajnych nosnikdw informacji. Mozliwos¢ obserwacji zjawisk kwantowych w skali makro
czyni je takze interesujgcym obiektem badan teoretycznych. W obu przypadkach bardzo
wazne jest doktadne modelowanie wtasnosci magnetycznych i elektronowych tych molekut.

W niniejszej prezentacji przedstawie wyniki modelowania sfrustrowanych pierscieni
molekularnych zawierajgcych 9 jonéw chromu (Crs), oraz kulistych molekut na bazie wanadu
o mieszanych stanach walencyjnych (Br@VisOss i X@V220s4 X=ClOs4, SCN, VOFy).
Modelowanie zostato wykonane metodg spinowych Hamiltonianéw efektywnych
wykorzystujac rézne doktadne metody numeryczne (kwantowa macierz transferu, doktadna
diagonalizacja, metoda iteracyjna [power method]), oraz metody sztucznej inteligencji
(algorytmy genetyczne).

Cro uwazany jest za prototyp molekularnego uktadu sfrustrowanego dlatego dla tego
zwigzku zbadano doktadnie zjawisko frustracji magnetycznej, w tym jej zwigzek ze splgtaniem
kwantowym. Br@Vi603s krystalizuje w skomplikowanej strukturze krysztatu blizniaczego co
bardzo utrudnia wtasciwy opis jego struktury i wtasnosci magnetycznych. Zastosowane
modelowanie umozliwito nie tylko wyjasnienie sprzecznych 1z intuicjag wfasnosci
magnetycznych tego zwigzku, ale takze rzucito swiatto na jego strukture i witasnosci
elektronowe. X@V2,0s4 wykazuje rézne wtasnosci magnetyczne i stany walencyjne, w tym
takie, ktére wskazujg na obecnos¢ wedrownych elektrondéw, w zaleznosci od molekuty
goscinnej X. Stosujgc spdjng metode modelowania przy pomocy Hamiltoniandéw efektywnych
wykorzysujgcg wyniki obliczel DFT, oraz zharmonizowang z eksperymentem udato sie ustali¢
stany walencyjne wszystkich trzech molekut (X=ClO4, SCN, VO2F;), oraz wyjasni¢ ich wtasnosci
magnetyczne.



