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Uplatnenie vysledkov projektu

Jedna sa o vysledky zakladného vyskumu, a preto ich hlavné uplatnenie je v budovani
poznatkovej bazy. Konkrétne maju dosiahnuté vysledky dve priame uplatnenia. 1)
Organometalické systémy s prechodovymi kovmi s tzv. multidecker Strukturou sa pokladali za
materialy s vyraznym potencialom pre spintroniku. Ukazali sme, ze tieto systémy su
feromagnetické izolanty, a nie polokovové feromagnety, a preto je ich pouzitie v spintronike

a kvantovom pocitani nepravdepodobné. Tento vysledok je Uplne novy a vyvracia
akceptované vysledky zaloZené na menej presnych modeloch. 2) Studovali sme aj
organmometalické polosendvice s prechodovymi kovni a ukazali, Zze menej presny DFT popis
tychto systémov vedie k velmi nizkej prediktivite magnetického stavu systému, ktory je naviac
kriticky zavisly od pouzitého modelu vymenno-korelacného funkcionalu. Nakolko su tieto
systémy velmi dobrym modelom pre adsorpciu magnetickych atémov na graféne, €o je jedna
z najhorucejSich sucasnych tém, maju tieto vysledky mimoriadny vyznam aj z tohto dévodu.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Ultrapresnymi metédami kvantového Monte Carla (QMC) sme Studovali polosendvice a plné
sendvi¢e organometalickych zhlukov s prechodovymi kovmi, konkrétne zhluky vanad-
benzénu a kobalt-benzénu. U polosendviCov sme ukazali, Zze korelacia zohrava kritickd ulohu
pri popise magnetického stavu polosendvi¢a a Ze metody stredovaného pola maju
mimoriadne nizku prediktivitu. Naopak, metédy QMC dosahuiju pravdepodobne vy$siu
presnost, nez s akou je mozné viaceré veli€iny (napr. disociaéne energie) experimentalne
merat. U plnych sendvi¢ov sme ukazali, ze tato trieda materialov su feromagnetické izolanty,
a nie polokovové feromagnety, ako sa doposial predpokladalo. Vlastnost polokovu je pritom
kfu€ova pre pouzitie tejto triedy materialov v spintronike a kvantovom pocitani. Nase zavery
ukazuiju, Zze moznost' pouzitia tychto materialov pre spintronické aplikacie je
nepravdepodobna. Okrem hlavnej linie vyskumu, popisanej vy$Sie sme okrajovo riesili aj
problematiku excitovanych elektronovych stavov fotospinatefnych molekul (azobenzén).
Spocitané singletné a triplentné excitované stavy umoznili interpretaciu EELS spektier so
silne sa prekryvajucimi singletnymi a tripletnymi stavmi.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

Using ultra-accurate quantum Monte Carlo (QMC) methods we have studied half- and full-
sandwiches of organometallic clusters with trasition metal atoms, i.e. vanadium-benzene and
cobalt benzene molecules. We have shown that electronic correlation in the half-sandwiches
plays a critical role in description of their magnetic state and that mean-field methods have
unusually low predictive power. Contrary, QMC methods have accuracy which may challenge
experimental accuracy achievable in measuring certain properties (dissociation energies, for
instance). The study of full sandwiches has shown without any doubt that these systems are
ferromagnetic insulators rather than hlaf-metal ferromagnets. The half-metal property is of key
importance in application of these materials in spintronics and quantum computing. Our
conclusions indicate that this class of materials is not suited for apintronics applications. As

a side product we have also studied excited electronic states of photoswitchable molecules
(azobenzene). Computed singlet and triplet excited states made it possible to disentagle the
overlapping singlet and triplet states and interprete the experimental EELS excitation spectra.
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Svojim podpisom potvrdzujem, Ze Udaje uvedené v zaverecnej karte su pravdivé a uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny riesitel Statutarny zastupca prijemcu
prof. Ing. Ivan Stich, DrSc. RNDr. Stanislav Hlavaé, CSc.
V Bratislave V Bratislave

podpis zodpovedného riesitela podpis Statutarneho zastupcu prijemcu
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