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Funkcjonat gestosci par i gestosci elektronowej dla efektywnego
opisu powierzchni energii potencjalnej stanéw wzbudzonych
czasteczek

Prawdziwym ,koniem pociaggowym” szybko rozwijajacego si¢ $wiata inteligentnych
technologii jest malenka, natadowana ujemnie czastka, czyli elektron. Wlaczajac nasze
smartfony 1 laptopy zaprz¢gamy do pracy roje elektronéw. Mimo, Ze nie mozemy elektronéw
zobaczy¢ ani dotkna¢, mozemy kontrolowa¢ ich zachowanie i zmusza¢ do przejscia w ,,stan
pracy” dziatajac na materi¢ sygnatem $wietlnym powodujacym przejscie czasteczek w stany
wzbudzone. Opis teoretyczny wzbudzen elektronowych jest mozliwy dzigki mechanice
kwantowe] pozwalajacej przewidywaé¢ zachowanie mikromaterii. W praktyce obliczenia
kwantowe dla standw wzbudzonych pozostaja wyzwaniem, gdyz istniejace metody
przyblizone albo wymagaja niedost¢gpnych obecnie mocy obliczeniowych albo nie prowadza
do poprawnych (zgodnych z doswiadczeniem) wynikow.

W  ramach projektu proponujemy nowa metod¢ obliczania wzbudzonych standéw
elektronowych czasteczek. Bedzie ona taczy¢ silne strony modeli wykorzystujacych opis
uktadu za pomoca wieloelektronowej funkcji falowej z teoria funkcjonatu gestosci (DFT).
Teoria funkcjonatu ggstosci elektronowej pozwala na zastapienie skomplikowanego obrazu
sprzgzen (korelacji) w ruchu elektronéw obrazem indywidualnego elektronu poruszajacego
si¢ w usrednionym polu innych elektronéw. Zaproponowana metoda umozliwi teoretykom
badanie wzbudzen elektronowych w czasteczkach odpowiednio doktadnie i efektywnie.
Realizacja projektu ma doprowadzi¢ do powstania narzgdzia teoretycznego stuzacego do
symulacji i przewidywania optymalnych sposobow kontrolowania zachowania elektronow w
urzadzeniach elektronicznych czy optoelektronicznych.



