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Kolory réznych materialéw zawdzieczamy wzbudzeniom elektronowym. Ich charakterystyka energetyczna jest cza-
steczkowym odpowiednikiem daktyloskopii. Wzbudzenia te powstaja, poniewaz — zgodnie z mechanika kwantowa —
molekuly mogg istnie¢ w rozmaitych stanach, ktére réznia sie¢ miedzy soba energia i innymi wlasciwosciami. Zazwy-
czaj czasteczki wystepuja w stanie podstawowym, tzn. w stanie o najnizszej energii, ale moga ulega¢ wzbudzeniu do
tak zwanych stanéw wzbudzonych. Dzieje sie to zazwyczaj pod wplywem promieniowania w obszarze UV-Vis lub
promieni rentgenowskich. Aby zrozumieé podstawy fizyczne wzbudzen elektronowych, nie wystarczy jedynie zba-
danie polozen poziomoéw energetycznych. WielkoScig, ktora moze byé wyznaczona wraz z energia, jest tzw. funkcja
falowa, ktéra umozliwia opis ruchow czasteczek w ujeciu probabilistycznym. Poniewaz jednak sama funkcja falowa
jest skomplikowanym konstruktem matematycznym, wykorzystuje sie inne, prostsze (choé¢ wciaz skomplikowane)
wielkosci, niosace wystarczajaca ilo$¢ informacji o badanym uktadzie, takie jak np. gestosé tadunku. W ostatnich
paru dekadach zaproponowano wiele modeli badania gestosci tadunku dla czasteczek w stanach podstawowych,
jednak dopiero ostatnio zaczeto zastosowaé metody, oparte na Chemicznej Topologii Kwantowej (ang. Quantum
Chemical Topology — QCT) — jak nazywane sa te metody — réwniez do opisu stanéw wzbudzonych.

W ramach niniejszego projektu planujemy zbadanie i dalszy rozwdj metod opartych na Chemicznej Topologii
Kwantowej do opisu stanéw wzbudzonych. W szczegdlnosci planujemy skoncentrowaé sie na opisie wzbudzen elek-
tronéw znajdujacych sie w poblizu jader atomowych (tzw. wzbudzenia rdzeniowe) i wzbudzen, w ktérych tadunek
elektryczny przeplywa z jednego obszaru czasteczki do drugiego (przejécia z przeniesieniem tadunku).

Chemicy sa szczegdlnie zainteresowani poprawnym opisem elektronowych stanéw wzbudzonych. Jednym z powo-
déw sa reakcje fotochemiczne, czyli takie, ktérym ulegaja czasteczki po zaabsorbowaniu $wiatta. W niektorych
przypadkach prowadzi¢ to moze do ostabienia wybranych wiazan w czasteczce, ktére nastepnie moga ulec rozerwa-
niu lub rotacji. Innym obszarem zastosowan sa pomiary spektroskopowe, w ktérych zasada dzialania wykorzystuje
wystepowanie wzbudzen elektronowych. Szczegdtowe zbadanie zmian gestosci elektronowej w obrebie czasteczek za
pomoca odpowiednio zaprojektowanych narzedzi QCT ulatwi zrozumienie stanéw wzbudzonych i reakcji chemicz-
nych zachodzacych pod wplywem Swiatta.



