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Rozwiktanie tajemnicy przenoszenia tadunku w zwigzkach o mieszanej wartosciowosci.

Przejscie z przeniesieniem fadunku (przejscie CT) to reakcja w wyniku ktérej nastepuje transfer
tadunku z miejsca z nadmiarem ftadunku (donoru) do miejsca z niedoborem tadunku (akceptoru).
Przejscie CT jest zjawiskiem fundamentalnym obecnym zaréwno w wielu procesach
biologicznych determinujacych podstawowe procesy zyciowe na naszej planecie (np.
fotosynteza), jak i wykorzystywane w réznorakich rozwigzaniach technologiach (np. ogniwa
fotowoltaiczne).

Zwigzki chemiczne, w ktérych wystepuje przejscie CT nazywajg sie zwigzkami z mieszang
walencyjnoscia. Moga nimi by¢ zwigzki organiczne, nieorganiczne, kompleksy metaloorganiczne
lub krysztaty. Badania nad tymi zwigzkami pozwalajg zrozumie¢, zoptymalizowaé i kontrolowaé
przejscie CT. Metody obliczeniowe chemii kwantowej moga wywrzeé¢ duzy wptyw na poziom
wiedzy na temat przesyta CT. Dajg bowiem precyzyjne informacje na temat geometrii czgsteczek,
jak rowniez doktadny opis wtasciwosci elektronowych. Te informacje moga by¢ pdzniej uzyte do
lokalizacji fadunku w molekule i zdeterminowanie jego natury tj. czy jest on zdelokalizowany
(zdecentralizowany pomiedzy donorem a akceptorem) czy tez zlokalizowany (zcentralizowany na
donorze lub akceptorze).

W zaproponowanym projekcie, badania przeprowadzane beda roznymi metodami obliczeniowymi
chemii kwantowej, ktére precyzyjnie okreslg potozenie i poziom zcentralizowania fadunku w
badanej czasteczce. Migracja fadunku podczas przejscia CT wptywa na zmiane geometrii jak i
struktury elektronowej czasteczki. W czasie realizacji projektu zostang opisane stany poczatkowe,
przejsciowe i koncowe na $ciezce reakcji danej czgsteczki ze wzgledu na ich geometrie, struktury
elektronowe oraz energie. Dzieki tym badaniom bedzie mozna okresli¢c w jaki sposéb przebiega
mechanizm przejscia CT w badanym zwigzku.

Jesli projekt odniesie sukces, zostanie znacznie poszerzona wiedza mozliwych mechanizmoéow
przeptywu tadunku pomiedzy donorem a akceptorem z perspektywy molekularnej. Ze wzgledu na
to, ze przejscie CT jest procesem fundamentalnym, ktéry indukuje wiekszos¢ najwazniejszych
procesow biologicznych, rezultaty otrzymane metodami obliczeniowymi chemii kwantowej moga
pomdc rozwikta¢ skomplikowane $ciezki reakcji procesow wystepujgcych w naturze. Ponadto,
zrozumienie migracji tadunku moze pomoc lepiej kontrolowacé i ulepszy¢ istniejgce urzadzenia,
ktérych dziatanie bazuje na przejsciu CT. Badanie zwigzkéw, posiadajgcych dwa stany réznigce
sie stopniem lokalizacji fadunku daje mozliwosé przetestowania skutecznosci metod chemii
kwantowej w opisywaniu wymagajacych systemoéw. Dodatkowo, otrzymane dane moga uzupetnié¢
eksperymentalne rezultaty na temat proceséw, ktére odbywajg sie w czasie femtosekund, czyli
biliardowej (10-15 czesci sekundy.



