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Tematyka prowadzonych badan

= Molekularna optyka nieliniowa = Modelowanie zjawiska bezpromienistego
przeniesienia energii

SHG TPA

= Elektronika molekularna = Teoria oddzialywari w uktadach
z wigzaniem wodorowym

o {oe « e e
° ° ¢ & &

T

4/17



ZChT
000e

Realizowane granty
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Grant badawczy NCN (dr inz. Agnieszka Roztoczyriska): Wigzania wodorowe w ograniczonych
przestrzeniach (2012-2015)

Grant badawczy NCN (dr inz. Robert W. Géra): Teoretyczne badania proceséw rezonansowego
przenoszenia energii w modelowych uktadach oraz w spiralnych agregatach barwnikéw
cyjaninowych w matrycach (2011-2014).

Grant badawczy NCN (dr inz. Robert Zalesny): Oscylacje molekut a ich nieliniowe wiasciwosci
optyczne (2011-2014)

Grant badawczy NCN (mgr inz. Justyna Koziowska): Rezonansowe i nierezonansowe
nieliniowe wlasciwosci optyczne molekul w ograniczonych przestrzeniach. Studium
teoretyczne. (2014-2016)

Grant badawczy NCN (mgr inz. Malgorzata Wielgus): Nowe oblicza solwatochromizmu:
Absorpcja dwukwantowa uktadéw molekularnych i nanostruktur w fazie skondensowane;j.
(2014-2015)

Grant badawczy MNiSW (dr inz. Robert Zale$ny): Nieliniowe wlasciwosci optyczne
fotoaktywnych uktadéw molekularnych (2012-2014)
Program KOLUMB, stypendium FNP (dr inz. Robert Zale$ny): Theory and computations of
two-photon absorption spectra including vibronic coupling and environmental effects
(2012-2013)
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Ograniczenie przestrzenne
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Fizykochemia ograniczonych przestrzeni

* kompleksy endohedralne

* molekuly w nanokanatach zeolit6w

* zwigzki inkluzyjne @ @»

* molekuly w inertnych matrycach (He)

° materia pod wysokim ci$§nieniem




Ograniczenie przestrzenne
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Wtasciwosci elektryczne czgsteczek w ograniczonej
przestrzeni

pi = 1 + i Fy+ 3 Bijk Fi Fr+ § i Fi FrFi .. o————> (e

faza gazowa
——

. (" odpowiedz

nanonaczynie deformacja pole odpowiedZ

molekufa Pauli optyczna
kompleks endohedralny auliego | elektryczne ukladu

Rachunek zaburzen  : AE = Fegt + EinatHPaisp| + |Eexe
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Ograniczenie przestrzenne
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Modele teoretyczne

Opis uktadéw ograniczonych

przestrzennie
Modelowe potencjaty Metoda
ograniczajgce supermolekularna
[I:IO + Vogr(r)} U, =Ea¥n HYy = Eq Wy
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Molekuly dwuatomowe (¢ # 0) w ograniczeniu przestrzennym

J. Kozlowska, R. Zalesny, W. Bartkowiak
"On the nonlinear electrical properties of molecules in con fined spaces —

— from cylindrical harmonic potential to carbon nanotube cages’
Chem. Phys. 428:19-28 (2014)




Molekuty dwuatomowe (1 # 0) w ograniczeniu przestrzennym

= LiF — r6zne modele ograniczenia przestrzennego
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Kompleksy potaczone wigzaniem wodorowym w ograniczeniu przestrzennym

P. Lipkowski, J. Koztowska, A. Roztoczyriska, W. Bartkowiak
" Hydrogen — bonded complexes upon spatial confinement : Structural
and energetic aspects” Phys. Chem. Chem. Phys. 16:1430-1440 (2014)
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Kompleksy pofaczone wigzaniem wodorowym w ograniczeniu przestrzennym

= Znaczacy wzrost BSSE = Dekompozycja energii oddzialywania

AE [keal /mol]

'

Interactions energy [keal/mol]
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Widma absorpcyjne UV-Vis — ekspryment vs TD-DFT

J. Koztowska, M. Wielgus, W. Bartkowiak
"TD — DFT study on the charge — transfer excitations of anions possessing
double or triple bonds” Comput. Theor. Chem. 1014:49-55 (2013)
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= Dane eksperymentalne: Kirketerp et al., ChemPhysChem 11:2495-2498(2010)




Widma absorpcyjne UV-Vis — ekspryment vs TD-DFT
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