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Projektowanie oraz badanie wlasnosci materialéw fotoaktywnych opartych o zwiazki organiczne,
takich jak diody elektroluminescencyjne czy fotoogniwa woltaiczne, to jedna z intensywnie
rozwijajacych sie galezi chemii. Struktura tych materialbw jest zdeterminowana przez
oddzialtywania niekowalencyjne — sily miedzyczasteczkowe odpowiedzialne za tworzenie
i stabilno$¢ komplekséw molekularnych. Oddziatywania niekowalencyjne sg o jeden lub dwa rzedy
wielkosSci stabsze niz oddzialywania kowalencyjne, w wyniku ktorych tworza sie lub zrywaja
wigzania chemiczne, co prowadzi do powstania nowych molekul. Niemniej jednak to
oddzialywania miedzyczasteczkowe, mimo ze stabsze, sa odpowiedzialne za istnienie cieczy,
faldowanie bialek, zwijanie nici DNA/RNA, czy procesy rozpoznawania czgsteczek na poziomie
molekularnym.

Zaréwno sita jak i charakter oddziatywan niekowalencyjnych zmieniajq sie w wyniku wzbudzenia
elektronowego. Moze prowadzi¢ to do modyfikacji struktury uktadu, np. reorganizacji sieci wigzan
wodorowych, co skutkuje réznicami w zdolnosci do absorpcji i emisji Swiatla. Postep w inzynierii
materialow fotoaktywnych wymaga rozwoju metod chemii kwantowej, ktére moga wspomadc
synteze nowych zwigzkow o pozadanych wiasnosciach optycznych.

Wspotczesne metody chemii kwantowej stosowane w badaniu oddzialywan niekowalencyjnych
pomiedzy czasteczkami w stanie podstawowym osiagnely poziom dokladnosci, ktéry pozwala na
poréwnanie z wynikami eksperymentalnymi. Obliczenia energii oddzialywania dla komplekséw
w stanach wzbudzonych jest jednak wyzwaniem zrealizowaym tylko w niewielkim stopniu. Jedng z
przyczyn jest fakt, ze przyblizenia, ktére ulatwiaja opis stanéw podstawowych, nie mogq by¢
zastosowane dla wyzszych stanow elektronowych. Wobec tego konieczne sa bardziej
zaawansowane modele teoretyczne o wiekszej ztozonosci obliczeniowej. Kolejne wyzwanie
stanowig tzw. oddzialywania rezonansowe, ktore pojawiajq sie w kompleksach skladajacych sie z
identycznych molekut w réznych stanach elektronowych. To zjawisko nie wystepuje w stanach
podstawowych i wymaga metod zdolnych opisa¢ zdegenerowane stany elektronowe.

Celem projektu jest rozwdj metody teoretycznej pozwalajacej na obliczenia oddziatywan
niekowalencyjnych w kompleksach w stanie wzbudzonym. Podejscie to bedzie oparte o rachunek
zaburzen, w ktorym energia oddzialywania obliczana jest bezposrednio na podstawie wlasnosci
poduktadéw i sktada sie z komponentéw o jasnej interpretacji fizycznej: elektrostatyki, wymiany
(energii odpychania Pauliego), indukcji oraz dyspersji. Metoda bedzie laczy¢ efektywnos¢
obliczeniowa oraz dokladno$¢ charakterystyczne dla teorii funkcjonatu gestosci elektronowej
z mozliwoscia opisu stanéw wzbudzonych przy pomocy funkcji falowej. W zdegenerowanym
wariancie proponowane podejscie umozliwi opis ukladow, w ktérych pojawiajg sie oddziatywania
rezonansowe. Uklady takie to ekscymery oraz ekscypleksy — kompleksy, ktére odgrywaja istotng
role we materiatach optoelektronicznych oraz znajdujg zastosowanie jako chemosensory czy
znaczniki molekularne.

Wprowadzona metoda bedzie mogla by¢ uzyta w obliczeniach dla duzych ukladéw, takich jak
organiczne krysztaly o zdolnosciach emisji Swiatta czy materialty optoelektroniczne. Planowane
badania pozwola wyjasni¢ role, jaka oddzialywania niekowalencyjne odgrywaja w fotoaktywnych
kompleksach molekularnych.



