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Gęstość Prądu

j = enνd

Ruchliwość Nośników Ładunku

µ =
∂νd
∂E
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Energia obszaru molekularnego
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Obliczenia całek przeniesienia ładunku

Js,s′ = 〈ϕs|H|ϕs′〉

Jeff = Js,s′ −
1

2
Ss,s′(εs − εs′)
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Modyfikacja DNA

5’-ATTTTTCTC T ATAT C TATAT-3’
3’-TAAAAAGAG9A10TATA14G15ATATA-5’

5’-ATTTTTCTC T ZTZT C TATAT-3’
3’-TAAAAAGAG9Z10TZTZ14G15ATATA-5’
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K. Kawai, H. Kodera, Y. Osakada, Y. Majima,
“Sequence-independent and rapid long-range charge transfer
through DNA”
Nature Chemistry 1 (2009) 156–159
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Parametry
strukturalne
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Parametry
strukturalne
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Dynamika molekularna
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Rezultaty
przeanalizowana wpływ modyfikacji na najważniejsze parametry
determinujące µ w DNA

potwierdzono hipotezę zawartą w publikacji
Nature Chem. 1 (2009) 156–159, że jedynie zmiana energii
jonizacji znacząco wpływa na transport ładunku w
modyfikowanym DNA
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Badany układ
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ToFeT J. Appl. Phys. 109, 113720 (2011)
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Wstępne rezultaty
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Wstęp Metodologia Modyfikacja DNA Oligotiofeny

Plany badawcze

Wykonanie obliczeń całek przeniesienia ładunku dla
modelowych dimerów oligotiofenów.

Przeprowadzenie symulacji MD dla różnych faz
ciekłokrystalicznych.

Wykonanie symulacji transportu nośników ładunku dla
struktur z MD.
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