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Jednym z najistotnieszych zagadnien catej chemii kwantowej jest opis oddziatywan molekut miedzy
soba. Kazda reakcja chemiczna ktora polega na zrywaniu i formowaniu nowych wigzan rozpoczyna
sie gdy molekuly sa daleko, zblizajq sie do siebie powoli i czuja wzajemny wplyw na siebie. Okazuje
sie ze opis takich oddzialywan dla dzisiejszej nauki jest bardzo trudny: poniekad wiaze sie to z tym, ze
mechanika kwantowa dopuszcza to, Zze molekuta jest w stanie ,,zmieszanym” - ,nie wie” dokladnie
jaka ma konfiguracje elektronowa, jak porozmieszczane sg niej elektony.

W tym projekcie postaramy sie dostarczy¢ narzedzia ktére w szczegdtach dostarczq informacji o
oddzialywaniu takich wilasnie ,,skonfudowanych moleku}” ktére w chemii teoretycznej okreslamy
mianem ,,molekuty o wieloreferencyjnym charakterze”. Proponujemy rozwiniecie takiej metody
badania oddziatywan miedzy molekutami ktora wylapuje wszystkie szczegoly energii oddzialywania.
Jest to szczegoblnie wazne dlatego, ze energia oddzialywania jest niezwykle mata, wiele rzedow
wielko$ci mniejsza niz catkowita energia uktadu molekut. Metoda ta zwana jest rachunkiem zaburzen o
adaptowanej symetrii (w skrocie SAPT) i polega na potraktowaniu oddziatywania miedzy uktadami
jako malego zaburzenia catego uktadu. Dzieki tej metodzie lepiej rozumiemy jak molekuly oddziatuja:
mozemy dokladnie wskazac jak duza czes¢ oddzialtywania bierze sie z oddzialywan tadunkow chmur
elektronowych, jak duza z polaryzowania sie molekut pod wptywem tadunkow, jak duze jest
odpychanie molekut gdy zbizajg sie do siebie itd. Metoda SAPT doskonale sie sprawdza dla
,normalnych” molekul, natomiast wciaz nie powstala jej wesja dla molekut o ,,skonfudowane;j”
naturze.

Dzisiejsza chemia kwantowa wypracowata szereg doskonatych metod opisu molekut poczawszy od
czateczki wodoru, konczac na makromolekutach z blisko setka atoméw. Aby metoda zaistniata w
Swiadomosci szerszej grupy badaczy potrzebna jest jej dobra implementacja komputerowa.
Wymiernym efektem projektu bedzie wiec program komuterowy (na bazie istniejacego rogramu do
badania oddziatywan SAPT). Wierzymy, ze projekt wyznaczy nowe Sciezki badan zblizy nas do nowej
kategorii uniwersalnych metod badan oddzialywan miedzy molekutami.



