WCSS sprawozdanie za rok 2011

Strukturalne, elektryczne @ optyczne
wtasciwosci kompleksow 1@ materiatow
molekularnych

Mikotaj Mikotajczyk

Zaklad Chemii Teoretycznej, Instytut Chemii Fizycznej i Teoretycznej,
Politechnika Wroclawska

20 stycznia 2012

Mikolaj Mikotlajczyk Zaklad Chemii Teoretycznej

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Uczestnicy grantu

Zaktad Chemii Teoretycznej
dr hab. Wojciech BARTKOWIAK,

Prof. PWr Dyplomanci i studenci

dr hab. Krzysztof STRASBURGER realizujacy prace badawcze
dr inz. Robert GORA Rafal Szabla

dr Pawet LIPKOWSKI Michal Michalski

dr inz. Robert ZALESNY Bartosz Blasiak

dr inz. Agnieszka ZAWADA Zuzanna Szarek
doktoranci: Pawetl Lata

mgr inz. Mikotaj MIKOLAJCZYK Stanistaw Sitkiewicz

mgr inz. Justyna KOZLOWSKA Joanna Bednarska

mgr inz. Malgorzata WIELGUS
mgr inz. Paulina NACIAZEK

Mikolaj Mikotlajczyk Zaklad Chemii Teoretycznej

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Uczestnicy grantu

Wspolpracujacy uzytkownicy

Dr Daniel Luiz da Silva (Brazylia)
Dr Zaneta Czyznikowska

Mgr inz. Ireneusz Bulik

Mgr inz. Stanistaw Kasprzycki

Dr Petro Lucyk (Ukraina)

Mgr Kristinn Torfason (Islandia)
Inz. Michal Maj

Mikolaj Mikotlajczyk Zaklad Chemii Teoretycznej

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Tematyka badan

Tematyka badan

@ molekularna optyka nieliniowa

o elektronika organiczna

@ teoria oddziatywan w uktadach o znaczeniu
biologicznym

@ teoria wigzania wodorowego
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Metodologia
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Hamiltonian Ciasnego Wiazania
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Rownanie Markusa
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Caltka przeniesienia tadunku - definicja
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Wartosé wlasna poduktadu w modelu dwustanowym
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B3LYP BLYP HF
|Jegel — A/2 |Jeggl  AJ2 [Jegsl  AJ2
R [A]
3.3 04235 0.4254 0.3870  0.3887 0.5820  0.5850
35  0.3061 0.3068 0.2787  0.2793 0.4297  0.4309
3.7 02198  0.2200 0.1995  0.1996 0.3161  0.3165
39  0.1572 0.1571 0.1421  0.1420 0.2320  0.2320
41 01125 0.1124 0.1015  0.1014 0.1701  0.1699
CAM-B3LYP LC-BLYP B3PW91
[Jeggl  A/2 |Jeggl  A/2 [Jegsl  AJ2
R [A]
3.3 0.4667 0.4689 0.5149  0.5174 0.4226  0.4245
35  0.3404  0.3412 0.3785  0.3796 0.3030  0.3037
3.7 0.2467  0.2469 0.2763  0.2767 0.2153  0.2155
39  0.1781 0.1781 0.2005  0.2007 0.1523  0.1522
41 01284 0.1283 0.1451  0.1452 0.1076  0.1075
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Q\ _ % @ przetestowano

. popularne funkcjonaty
DFT w obliczeniach
calek przeniesienia
tadunku

@ przeanalizowano wptyw
bazy na warto$¢ catek
przeniesienia tadunku

@ poréwnano metode
obliczania calek

Long-range corrected DFT calculations of charge-transfer . . .

integrals in model metal-free phthalocyanine complexes przenleSIQDIa 1adunku VA

N definicji i z

rozszczepienia energii w

y dimerze
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Modyfikacja DNA przez podstawienie
adeniny 7-deazaadenina (Z)

NI-ATTTTTCTCTATAT
TAAAAAGAGATATA

K. Kawai, H. Kodera, Y. Osakada, T. Majima
Nature Chemistry 1 (2009) 156—159 ’
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Plany badawcze

@ analiza wplywu nieporzadku strukturalnego na ruchliwosé
nosnikéow tadunku w oligotiofenach

@ wprowadzenie dwuwymiarowego modelu transportu w
uktadach ciektokrystalicznych
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