Zasoby chemii teoretycznej i obliczeniowej,

zgrane do modelowania procesow luminescencyjnych

Nowoczesna chemia kwantowa i obliczeniowa oferuje szereg narzedzi, ktore sg dobrze znane i
sprawdzone w praktyce. Mimo imponujacego rozwoju od czasoOw postania rownia Schrodingera,
jedyna rzecza, ktéra mozna dzi$ obliczy¢ w sposob wzglednie prosty, jest catkowita energia danego
uktadu atomoéw. Tematem mojej rozprawy jest luminescencja — proces z natury rzeczy zwigzany ze
stanami wzbudzonymi. Obliczenia standw wzbudzonych sg powszechnie uznawane za wyjatkowo
trudne. Przedstawiana praca dotyczy bardziej ztozonych uktadow, takich jak jony domieszkowe w
krysztatach. Z jednej strony, domieszka to pojedynczy atom. Z drugiej — chromoforem nieraz jest
domieszka wraz z najblizszym otoczeniem, typowo szescioma lub o§mioma anionami tlenowymi,
zaleznie od rodzaju domieszki 1 matrycy. Wydawac by si¢ mogto, ze majac doktadng geometrig
eksperymentalng (np. z dyfrakcji rentgenowskiej), wystarczy wprowadzi¢ ja do programu
obliczeniowego, uruchomi¢ symulacj¢ 1 otrzymac energie przej$¢ elektronowych. I rzeczywiscie — takie
wyniki mozna uzyska¢. Tyle ze niekoniecznie beda one odpowiadaty wynikom eksperymentalnym:
moga mie¢ niewlasciwe intensywnosci, czasy zycia lub nawet nie zbiegac si¢ numerycznie. Warto tez
pamigtac, ze nie méwimy o grupie atomow w prozni, lecz o uktadzie wbudowanym w krysztat — a
wplyw tej matrycy musi zosta¢ odpowiednio zamodelowany. Nawet jesli mamy do dyspozycji zestaw
narzedzi — powiedzmy, trzech ,,czarnych skrzynek” ktdre stosujemy po kolei — nie oznacza to, ze
uzyskane widmo absorpcji lub emisji $wiatla bedzie zgodne z eksperymentem. Co najwyzej bedzie
odpowiadalo jednej geometrii, jednemu ustawieniu atomow — a pasma obliczone w taki sposob beda
miaty szeroko$¢ ograniczong jedynie nieoznaczonoscig Heisenberga, a wigc praktycznie zerows.
Tymczasem kazdy, kto widziat eksperymentalne widmo, wie, Ze tak ono nie wyglada.

Podsumowujac: pozornie znajdujemy si¢ w sytuacji komfortowej — jak w dobrze zaopatrzonym
supermarkecie. Mamy mnostwo zasobow, kazdy wydaje si¢ dobry i1 sprawdzony. W praktyce jednak
czesto brakuje nam doktadnie tego, czego potrzebujemy. Uzyskanie tego czego$ wymaga ogromne;j
wiedzy, duzego naktadu pracy, a takze rozwigzywania licznych probleméw natury inZynieryjnej,
matematycznej, fizycznej i koncepcyjnej.

I wlasnie temu poswiecona jest moja rozprawa. Pokazuje ona, jak z jednej strony korzystac z
istniejacych, sprawdzonych metod — ,,stojac na ramionach olbrzymow” — a z drugiej, jak taczy¢ je ze
sobg w spdjny system, uzupetnia¢ luki migdzy nimi i uzyskiwac jednolity obraz. Na podstawie mojego
doswiadczenia moge stwierdzi¢, Zze udato mi si¢ rozwigzac kilka istotnych problemow. Jestem jednak
$wiadomy, ze znacznie wigcej wciaz czeka na rozwigzanie 1 stanowi fundament mojego dalszego planu
badawczego.

Musimy réwniez odpowiada¢ na potrzeby gospodarki. Owszem, mamy lasery, materialy
luminescencyjne 1 wiele innych technologii — ale zawsze mozemy mie¢ lepsze. Co znaczy ,,lepsze”,
zalezy od okolicznosci — a tych nie jesteSmy w stanie przewidzie¢. Mozemy jednak dazy¢ do tego, by
nasze metody byly niezawodne w kazdych warunkach — i wtasnie na tym powinna si¢ opierac
nowoczesna nauka.



