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Organiczne ogniwa fotowoltaiczne (ang. organic photovoltaics (OPV)) sa tansza i bardziej przyja-
zng dla Srodowiska alternatywa dla bedacych w powszechnym uzyciu nieorganicznych ogniw foto-
woltaicznych. Mniejsza sprawno$¢ konwersji energii (ang. power conversion efficiency (PCE)) w
przypadku organicznych ogniw fotowoltaicznych jest rekompensowana przez prosta technologi¢ ich
tworzenia oraz niska wage, co pozwala na pokrycie duzych powierzchni oraz budowanie elastycznych
urzadzen do konwersji §wiatla. Limitacje ogniw typu OPV, takie jak niska warto$s¢ wspétczynnika
PCE oraz niekontrolowane utlenianie i redukcja bgdace gtéwnym zZrédtem spadku wydajnosci, s te-
matem licznych badai naukowych na przestrzeni ostatnich lat. W rezultacie, co miesiac powstaja
nowe, lepsze materialy i urzadzenia stuzace do przetwarzania energii stonecznej na prad. Tak szybki
postep jest mozliwy dzigki lepszemu zrozumieniu proceséw chemicznych i fizycznych odpowiedzial-
nych za wytwarzanie pradu z energii stonecznej. Z racji tego, ze do§wiadczenia laboratoryjne z po-
tencjalnie duza liczba réznych zwiazkéw organicznych sg bardzo czasochtonne, proces optymalizacji
1 preselekcji nowych organicznych zwiazkéw fotowoltaicznych i ich sktadnikéw budulcowych powi-
nien by¢ przyspieszony przy wykorzystaniu symulacji komputerowych w ramach chemii kwantowe;.
Obustronna wspotpraca pomigdzy teoretykami, ktérzy wskazuja grupe potencjalnych kandydatéw do
syntezy i dalszych badai do§wiadczalnych przyczyni si¢ do jeszcze wigkszego rozwoju dziedziny
organicznych ogniw fotowoltaicznych.

Rutynowe obliczenia kwantowo-chemiczne do modelowania struktur elektronowych zwiazkéw typu
OPV wykorzystuja metody oparte na teorii funkcjonaléw gestosci (ang. Density Functional Theory
(DFT)) wilaczajac w to ich zalezny od czasu wariant, czego powodem jest niski koszt obliczeri wyni-
kajacy z korzystnego skalowania tych metod. Niestety, dla pewnych grup zwiazkéw, DFT nie dziata
poprawnie, dajac wyniki ktére sg dalekie od fizycznej i chemicznej rzeczywistosci. Lepszy opis struk-
tur elektronowych i wtasciwosci zwiazkéw typu OPV mozna uzyskaé przy wykorzystaniu bardziej
doktadnych i wiarygodnych metod funkcji falowej. Problem w tym, ze rozmiary molekut bedacych
sktadnikami budulcowymi urzadzen typu OPV ogranicza ich zastosowanie jedynie do matych mo-
delowych uktadéw ze wzglgdu na niekorzystne skalowanie w/w obliczeni. Aby wypelni¢ brakujaca
luke i wiarygodnie modelowaé struktury elektronowe duzych realistycznych zwiazkéw OPV, uzyte
zostang nowoczesne, doktadne, a zarazem obliczeniowo wydajne metody chemii kwantowej oparte na
nowoczesnej parametryzacji funkcji falowej. Przyczyni si¢ to do lepszego zrozumienia wielu zwiaz-

kéw OPYV, ktorych badanie nie bytoby mozliwe przy uzyciu standardowych metod chemii kwantowe;j.



