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Nowoczesne symulacje kwantowe osiagnety niezwykly poziom opisu atoméw i czasteczek oraz ich
wladciwosci. Podejécia teoretyczne sa szczegbélnie pomocne, gdy badania eksperymentalne sg utrud-
nione lub spowolnione z powodu podejscia prob i btedéw. Wada ta pociaga za soba duze obciaze-
nie praca i wyczerpuje wiele czasu i materialéw eksploatacyjnych. W takich przypadkach symulacje
obliczeniowe moga zapewni¢ bardzo pozadane zrozumienie czasteczek i ich wzajemnych oddziatywari.
Niestety, konwencjonalne kwantowe modele teoretyczne sa zbyt drogie dla realistycznych problemoéw
na duzg skale lub wymagajg kontroli uzytkownika na poziomie eksperckim. Aby przetamaé obecny
paradygmat badari obliczeniowych, pozadane sg nowe i zgrabne przyblizenia. Jednym z takich in-
nowacyjnych podejs¢ jest modelowanie czasteczek przy uzyciu funkcji par jako elementow sktadowych
bardziej skomplikowanych struktur kwantowych. Obecnie takie metody sa jednak niewystarczajace do
rozwigzywania trudnych probleméw w elektronice organicznej, takich jak organiczne ogniwa stoneczne
czy organiczne diody elektroluminescencyjne (OLEDy). Niniejszy projekt ma na celu zaradzenie tym
wadom poprzez dostarczenie wyuczonych maszynowo receptur, ktére przyspiesza ich optymalizacje i
sprawia, ze beda one mialy zastosowanie w wickszych, bardziej realistycznych skalach. Proponowane
modele zostana zaimplementowane w PyBEST i (i) poprawig nasze zrozumienie czasteczek i ich wlag-
ciwodci, (ii) pomoga w rozwoju symulacji typu black-box oraz (iii) przyspiesza odkrywanie nowych
materialow.



