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Metoda obliczeniowa do opisu oddziatywan miedzyczasteczkowych w stanie
wzbudzonym

Wigzania kowalencyjne to te, dzieki ktérym woda, tlen i inne substancje wystepuja w
przyrodzie w formie czasteczek. Oprocz nich istniejg jeszcze tzw. oddziatywania
niekowalencyjne - stabsze od kowalencyjnych, ale réwnie wazne. Odpowiadaja one za
stany skupienia materii, przestrzenng strukture czasteczek, utrudniajg lub utatwiaja
poszczegblne reakcje chemiczne. Opis tych oddziatywan, ze wzgledu na ich subtelnos¢,
czesto sprawia trudno$¢ teoretykom, jednak jest on konieczny do poprawnego
modelowania materiatéw i reakcji chemicznych.

Najpopularniejsza grupa metod obliczeniowych - tzw. DFT, poczatkowo nie radzita
sobie z oddziatywaniami niekowalencyjnymi, jednak dzieki specjalnym poprawkom jest
obecnie w stanie je opisywac. Niestety poprawki te zostaty wprowadzone tylko dla tzw.
stanu podstawowego. To znaczy, Ze kiedy interesujaca nas czasteczka zaabsorbuje
Swiatto, nie bedziemy juz w stanie opisa¢ jej oddziatywan z otoczeniem. To duze
utrudnienie, bo materia znajdujaca sie w stanie wzbudzonym jest bardzo interesujgca
dla chemikdéw i nie tylko.

W szczeg6lnosci, modelowanie materiatéw dla ogniw stonecznych oraz czasteczkowych
fotoprzetaczniko6w wymaga dobrego opisu jednocze$nie standéw wzbudzonych oraz
oddziatywan niekowalencyjnych. Ogniwa stoneczne zamieniaja energie $wietlng na
elektryczna. Sg one obecnie najwiekszg szansg na zastgpienie wegla jako gtéwnego
Zrédia energii elektryczne;j. Z kolei fotoprzetgczniki to czasteczki, ktére zmieniaja swoja
geometrie pod wptywem Swiatta, dzieki czemu potrafig otworzy¢ lub zamkna¢ ,,obwod
elektryczny” skonstruowany w skali nano. Gdyby$Smy potrafili szybko i tanio znalez¢
najlepszych mozliwych ,kandydatow” na ogniwa lub fotoprzetgczniki, znaczaco
obnizylibySmy koszty ich produkcji - zamiast Zmudnie konstruowa¢ a potem testowac
dziesigtki lub setki czasteczek, wystarczytoby je wymodelowa¢ komputerowo, a
nastepnie stworzy¢ w laboratorium kilka wybranych, najlepiej rokujacych czasteczek.
Niniejszy projekt ma na celu uzupetnienie zestawu narzedzi, ktérymi dysponuje chemia
obliczeniowa i stworzenie metody, ktora tanio i doktadnie opisywataby oddziatywania -
w tym roéwniez niekowalencyjne - w stanie wzbudzonym. Metoda zostanie
zaimplementowana w szeroko dostepnym programie do obliczen
kwantowochemicznych, a nastepnie uzyta do opisu uktadéw takich jak perylen i jego
pochodne, ktére maja zastosowanie w budowie ogniw, co moze przyczyni¢ sie do
skonstruowania tych urzadzen o lepszej efektywnosci niz juz istniejace.

Glownym wynikiem projektu bedzie jednak sama metoda, jako pierwsza na $wiecie
metoda typu DFT bedaca w stanie oprécz opisu wigzan kowalencyjnych opisywac
doktadnie oddziatywania niekowalencyjne w stanach wzbudzonych.



