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摘要:
在有机材料中，由于较强的电-声相互作用，使得载流子通常遵循跳跃运动，
而在无机材料中，周期性结构形成的能带导致载流子满足波的运动。人们
同时也发现，在有机晶体或聚集体中，载流子运动既有跳跃运动又有波运
动的性质，由于理论方法的缺失，使得描述这类运动面临巨大挑战。针对
这一问题，我们发展了一种严格的随机薛定谔方程和它的几个近似方程，
可用于描述具有纳米尺度有机聚集体中载流子的动力学过程【1】；同时也
提出了如何把电子结构计算和这些动力学方法相结合的策略【2】，来用于
揭示真实有机分子聚集体中的动力学行为，如聚集体光谱、激子能量弛豫、
单线态裂分等。
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画有机材料载流子运动的“随机薛定谔方程”等，一些发展的方法也得到了国际同行
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中国化学会成功申办到Pacifichem2020的分会；目前为中国化学会超快光谱专业委员
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