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«Υπολογιστική Μοριακή Φυσική και Φυσικοχημεία: 
Από τα διατομικά μόρια στα υπερμοριακά συστήματα και τα υλικά»
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Η κατανόηση και η ερμηνεία της μοριακής δομής καθώς και η αλληλεπίδραση της ύλης με την ακτινοβολία παρουσιάζουν εξαιρετικό ενδιαφέρον διότι οδηγούν στην κατασκευή υλικών με συγκεκριμένες ιδιότητες και εφαρμογές. Στην ομιλία θα παρουσιαστούν θεωρητικές μελέτες διατομικών και πολυατομικών μορίων καθώς και υπερμοριακών συστημάτων. Τα υπολογισμένα συστήματα έχουν επιλεγεί εξαιτίας: α) των ιδιοτήτων τους, β) της ανάγκης να ερμηνευθούν ασυνήθιστα πειραματικά αποτελέσματα και γ) των εφαρμογών ή των δυνητικών εφαρμογών τους. 

Αρχικά θα παρουσιαστούν μικρά μόρια μετάλλων μετάπτωσης τα οποία έχουν μελετηθεί με ακριβείς MRCI και CCSD(T) τεχνικές.1-4 Έχουν υπολογιστεί διηγερμένες καταστάσεις. Μελετήθηκε και αναλύθηκε η μοριακή δομή τους καθώς και οι δεσμοί που σχηματίζονται. Υπολογίστηκαν τα φάσματα τους, οι καμπύλες ή οι επιφάνειες δυναμικής ενέργειας, καθώς και υπολογίστηκαν σχετικιστικά φαινόμενα. Τα συστήματα αυτά παρουσιάζουν εφαρμογές στην κατάλυση, αποτελούν δομικά συστατικά υλικών με ενδιαφέρουσες ιδιότητες και εξαιρετικό ακαδημαϊκό ενδιαφέρον.   

Στη συνέχεια θα παρουσιαστούν υπερμοριακά συστήματα, όπως σύμπλοκα πορφυρινών, αιθέρες στέμματα φουλερενίων, σύμπλοκα κλουβιά και σύμπλοκα μετάλλων μετάπτωσης με εφαρμογές ως οργανικά φωτοβολταϊκά, ως μοριακές ηλεκτρονικές συσκευές και ως μοριακές λογικές πύλες.5-10 Επίσης, εξηγούνται και ερμηνεύονται ενδιαφέροντα πειραματικά αποτελέσματα. 

Τέλος, θα τονιστεί πώς η κατανόηση των ιδιοτήτων των μικρών μορίων οδηγεί στην επιτυχή πρόβλεψη, μελέτη και ερμηνεία ιδιοτήτων πολυατομικών και υπερμοριακών συστημάτων.
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