Vypocet spekter interagujicich molekularnich excitaci
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V latkach interagujicich se svétlem, jako jsou solarni ¢lanky, fotosyntetické komplexy, nebo i
optoelektronické soucastky, je pfenos svétlem excitované energie kliCovy pro jejich spravné
fungovani. Prfi vétsi intenzité osvétleni mlze v latce vzniknout vice excitaci najednou, které pak
mohou interagovat, pficemz nejCastéji je tato interakce destruktivni — dochézi k anihilaci.
Nedavno jsme vyvinuli novou variantu ultrarychlé spektroskopie, ktera umoznuje dynamiku jedné
a dvou excitaci pfimo sledovat v ¢ase a energii[1]. Vzhledem k jednoduchosti metody se jeji
vyuziti rychle $ifi mezi vyzkumnymi skupinami na svété. Zatimco puvod signalu je jasny, jeho
interpretace je o mnoho komplikovanéjsi, zejména co se tyCe vyvoje energie (tj., spektra) excitaci
v Case.

Naplni tohoto teoretického projektu je vypocet ¢asové rozliSenych dvou-excitacnich spekter
molekularnich komplexd. Student(ka) se seznami s kvantové-mechanickym popisem optické
odezvy, a samostatné spocitd spektra danych systém( pomoci dostupného vypocetniho
programu. Cilem je pomoci systematické zmény fyzikalnich vlastnosti systému (energie, vazby,
vibrace ...) reprodukovat zmérena experimentalni data, objasnit jejich konkrétni interpretaci a
schopnosti metody jako takové. Teorie nejsou jen gravitacni viny v n-rozmérném prostorocase!
Pfijdte si vyzkouSet kvantové-mechanické vypocty v t€sném kontaktu s modernimi experimenty.
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Casové (vodorovnd osa) a energeticky (svisld osa) rozliSend spektra jedné excitace (vlevo) a dvou interagujicich excitaci
(vpravo) v organickych polymerech. Pavod negativniho spektra (modfe) v dvou-excitacnim signélu neni zném.
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