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Oddělení kvantové fyziky
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• Dvoustavový model, rezonance v TS
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• Tok elektronové hustoty mezi donorem k acceptorem elektronu
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• Meziatomové proudy v přiblížení jednoho tunelovacího elektronu

• Vlastní implementace

• Nalezení drah, kudy probíhá přenos elektronu

• Elektronický coupling: 

• Porovnání s parametrickým modelem

Tunelovací proudy
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Zaměření se na gradietní část vektorového pole J(r)
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Helmholtzova dekompozice:

Skalarní potenciál: 

meziatomární proudy dané gradientní částí pole

porovnání s parametrickými modely pro popis ET



QM/MM přístup

➢ Rozdělení systému na kvantovou (QM)

a klasickou (MM) část

QM oblast – chemické reakce, přenos elektronu

- přesnější popis mezimolekulárních interakcí

𝐸𝑀𝑀−𝑄𝑀 = 𝐸𝐵 + 𝐸𝑒𝑙𝑠𝑡 + 𝐸𝑣𝑑𝑊

➢ Nábojové vnoření
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a) Mechanické b) Elektronické c) Polarizovatelné

μi
ind = α i(Ei

0+Ei
pol)𝐸𝑖𝑛𝑡 = 

𝑖∈𝐼+𝐿



𝐽∈𝐶𝐿

𝑄𝑖𝑄𝐽

𝒓𝑖 − 𝑹𝐽

➢ Interakce  mezi oblastmi

➢ Polarizací MM okolí k polarizaci vlnové funkce v QM oblasti → 

a stabilazace různých stavů se separovaným nábojem

Senn, H. M;  Thiel, W: Angew. Chem. Int.Ed. 2009, 48, 1198-1229
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