Tytut polski: ,,Stany wzbudzone pod szklem powiekszajacym -adaptacja metod opartych na analizie
gestosci do badania molekularnych elektronowych stanéw wzbudzonych”

Tytut angielski: ,,Excited states under magnifying glass - adaptation of approaches based on density analysis
for investigation of electronically excited molecular states”

Kierownik projektu: dr hab. Tatiana Danuta Korona (UW) - lider
Partner: dr hab. Dorota Rutkowska-Zbik, prof. IKiFP
Numer projektu: 2021/43/B/ST4/02969

Narzgdzia Chemicznej Topologii Kwantowej (z ang. Quantum Chemical Topology, QCT), stuzace do
badania gestosci tadunku i wielkosci z nim powigzanych, umozliwiaja szczegétows analize przestrzennych
wlasciwosci molekut. W zdecydowanej wigkszos$ci dotychczasowych badan nad QCT najwigcej uwagi
poswiecono elektronowym stanom podstawowym czasteczek. Dopiero niedawno pojawily si¢ prace, ktore
opisuja obliczenia dla wzbudzonych stanow elektronowych. Wciaz jednak istnieje wiele niewiadomych,
dotyczacych stowalnosci narzgdzi QCT do opisu standw wzbudzonych, niezb¢dne sg zatem dalsze badania w tej
dziedzinie.

W ramach niniejszego projektu proponujemy systematyczne badanie stosowalnosci QCT,
W szczegolnosci jego rozszerzenie o nowe narzedzia, opracowane specjalnie dla stanow wzbudzonych réznego
typu (jak stany walencyjne, wzbudzenia z przeniesieniem fadunku, wzbudzenia w obrgbie rdzenia czy przejécia
rydbergowskie). Mozliwos¢ przeprowadzenia analizy przestrzennych wlasciwosci czasteczek i ich zmian po
wzbudzeniu poglebi nasze zrozumienie wlasciwosci stanéw wzbudzonych do tego samego stopnia, w jakim jest
to obecnie mozliwe dla stanow podstawowych. Dzigki tym narz¢dziom obliczenia dla wzbudzonych stanéw
elektronowych wykrocza daleko poza zwykla symulacje widm i analiz¢ charakteru glownych wzbudzen
w rozwinig¢ciu konfiguracji, zapewniajac szczegdtowy obraz czasteczki w stanie wzbudzonym i zwigkszajac
moc predykcyjna takich obliczen. Wsrod testowanych i modyfikowanych deskryptorow QCT znajda si¢ te
z kwantowej teorii atomoéw w czasteczkach (ang. Quantum Theory of Atoms in Molecules, QTAIM), w tym
rozszerzony QTAIM, funkcja lokalizacji elektronow (ang. Electron Localisation Function, ELF), oddziatujace
atomy kwantowe (ang. Interacting Quantum Atoms, IQA) i in., z ktorych najbardziej odpowiednie zostang
wybrane, a nowe - wyprowadzone i wdrozone. Zbadana zostanie takze zalezno$¢ QCT od rdéznych metod
obliczania standw wzbudzonych, gdyz réwniez w przypadku stanu podstawowego pewne cechy gestosci lub
zwigzane z nimi wielko$ci sg zalezne od jakosci opisu korelacji elektronowe;.

Spodziewamy si¢, ze zaproponowane przez nas nowe narzedzia w ramach QCT pozwolg na
kompleksowe badanie stanéw elektronowych réznych rodzajow, w tym rowniez tych, ktore do tej pory nie
przyciagaly uwagi innych badaczy, ale ktére sa tym niemniej interesujace z teoretycznego i praktycznego
punktu widzenia, takie jak wzbudzenia w obrebie rdzenia czy stany wzbudzone z przeniesieniem tadunku.

W zwigzku z tym planujemy przeprowadzi¢ kilka badan uzupehiajacych, ktore obejmujg czasteczki
wazne dla katalizy (w tym fotokatalizy) i chemii bioorganicznej. W szczegolnosci w fotokatalizie wazne jest
opisanie zmian gestosci elektronowej, ktore indukujg zmiany reaktywnosci po absorpcji fotonow. Czasami
nadwyzka energii jest przekazywana czasteczkom absorbowanym na powierzchni (np. czasteczce tlenu), zatem
niezwykle wazne jest modelowanie przeptywu tadunku w odpowiednich stanach z przeniesieniem tadunku
i wynikajacych z tego zmian reaktywnos$ci roznych czesci czasteczki. Innym obiecujacym obszarem zastosowan
jest badanie modyfikacji struktury elektronowej po absorpcji promieniowania rentgenowskiego, ktore moze
zapewni¢ bardziej szczegbtowy wglad w przewidywanie stopni utlenienia atoméw w czasteczkach. Te i inne
aplikacje pomoga w ustaleniu ogoélnych procedur obliczen stanéw wzbudzonych metodami QCT.



