Wysokoenergetyczne stany z przeniesieniem
tadunku w krysztale kwatertiofenu
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Obserwacja: Widma absorpcyjne kwatertiofenu (4T)
oraz seksitiofenu (6T) s bardzo podobne natomiast
widma elektroabsorpcyjne (EA) réznig sie drastycznie.

Absorbance
Electroabsorption

2.6

Energy [eV] Energy [eV]

Hipoteza: Z wuwagi na mata intensywnosc
absorpcji oraz duzg podatnos¢ na pole elektryczne,
to stany 2z przeniesieniem tadunku (CT) sa
odpowiedzialne za te réznice.
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Kwatertiofen vs. seksitiofen®:
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*wysokosc linii odpowiada wzglednej wartosci catki przeniesienia tadunku

Stany CT:
E..=1-A+P,  +C

gdzie:

[ — potencjat jonizacyjny

A — powinowactwo elektronowe

P_, —energia polaryzacji krysztatu przez elektron i dziure

C — ekranowane oddziatywanie kulombowskie miedzy tadunkami

Diagonalne energie stanow CT (z obliczen mikroelektrostatycznych):
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Catki przeniesienia tadunku®:
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* obliczone na podstawie dopasowania do struktury pasmowej (DFT w bazie fal ptaskich z obcieciem 310eV)

Wnioski:

Analiza porownawcza standw z przeniesieniem tadunku dla
krysztatow kwater- i seksitiofenu wykazuje ze:

- duza intensywnosS¢ wysokoenergetycznej czesci widma
EA kwatertiofenu wynika gtédwnie z oddziatywania
gornej (intensywnej) sktadowej Dawydowa ze stanem
typu CT spolaryzowanym wzdtuz dtuzszego z periodow
identycznosci w ptaszczyznie najwiekszego upako-
wania

- w widmie elektroabsorpcyjnym seksitiofenu oddzia-
tywanie pomiedzy gdérng sktadowg Dawydowa a sta-
nem CT wzdtuz dtuzszego periodu nie zaznacza sie tak
wyraznie jak w przypadku 4T (z uwagi na duzg
odlegtos¢ energetyczng pomiedzy tymi stanami oraz
matg wartos¢ odpowiednich catek przeniesienia
tadunku)

- udziat pozaptaszczyznowych stanow CT w interpretac;ji
widm EA jest znikome ze wzgledu na bardzo mate
wartosci odpowiednich catek przeniesienia tadunku
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