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Gęstość Prądu

j = enνd

Ruchliwość Nośników Ładunku

µ =
∂νd
∂E
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Energia reorganizacji

λ 2

λ 1

E
ne

rg
ia

naładowana

nienaładowana

Wsółrzedna reakcji

Mikołaj Mikołajczyk Zakład Chemii Teoretycznej

Seminarium sprawozdawcze WCSS



Wprowadzenie Metodologia Wyniki Plany

Całka przeniesienia ładunku - definicja

Jij = 〈ϕi|H|ϕj〉

F = SCEC−1
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Wartość własna podukładu w modelu dwustanowym

Es =
εs±J
1±S
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B3LYP BLYP HF

|Jeff | ∆/2 |Jeff | ∆/2 |Jeff | ∆/2
R [Å]
3.3 0.4235 0.4254 0.3870 0.3887 0.5820 0.5850
3.5 0.3061 0.3068 0.2787 0.2793 0.4297 0.4309
3.7 0.2198 0.2200 0.1995 0.1996 0.3161 0.3165
3.9 0.1572 0.1571 0.1421 0.1420 0.2320 0.2320
4.1 0.1125 0.1124 0.1015 0.1014 0.1701 0.1699

CAM-B3LYP LC-BLYP B3PW91

|Jeff | ∆/2 |Jeff | ∆/2 |Jeff | ∆/2
R [Å]
3.3 0.4667 0.4689 0.5149 0.5174 0.4226 0.4245
3.5 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
3.9 0.1781 0.1781 0.2005 0.2007 0.1523 0.1522
4.1 0.1284 0.1283 0.1451 0.1452 0.1076 0.1075
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Wnioski

przetestowano
popularne funkcjonały
DFT w obliczeniach
całek przeniesienia
ładunku

przeanalizowano wpływ
bazy na wartość całek
przeniesienia ładunku

porównano metodę
obliczania całek
przeniesienia ładunku z
definicji i z
rozszczepienia energii w
dimerze
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Modyfikacja DNA przez podstawienie
adeniny 7-deazaadeniną (Z)

NI-A T T T T T C T C T A T A T C T

T A A A A A G A G A T A T A G A-PTZ

⇓

NI-A T T T T T C T C T Z T Z T C T

T A A A A A G A G Z T Z T Z G A-PTZ

K. Kawai, H. Kodera, Y. Osakada, T. Majima
Nature Chemistry 1 (2009) 156–159
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Plany badawcze

analiza wpływu nieporządku strukturalnego na ruchliwość
nośników ładunku w oligotiofenach

wprowadzenie dwuwymiarowego modelu transportu w
układach ciekłokrystalicznych
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