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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU (W JEZYKU POLSKI)

Doktadny numeryczny opis ztozonych uktadéw wieloelektronowych stal si¢ waznym narzedziem
wspomagajacym badania eksperymentalne chemii i inzynierii materiatlowej. Metody obliczeniowe moga
by¢ bezposrednio wykorzystane do weryfikacji hipotez naukowych, w celu uzyskania wgladu do danych nie-
dostepnych bezposrednio w pomiarach doswiadczalnych, a takze dla wyznaczenia pewnych prognoz. W cia-
gu ponad 50 lat wiele metod obliczeniowych zostato stworzonych w celu zbadania struktury elektronowe;j,
fizycznych i chemicznych wtasciwos$ci najprostszej materii ( atomow, czasteczek i ciat statych). Posrod tych
metod, teoria funkcjonatow gestosci (DFT) posiada najlepszy stosunek doktadnosé/ koszt numeryczny, dlate-
go tez zyskala tak duza popularno$¢. W rzeczywistosci, obliczenia DFT mocno przyczynily si¢ do nowej re-
wolucji w dziedzinie nauki i technologii, prowokujac tym samym nowe badania i wptywajac na postep
nano-/bio-nauki. Formalnie DFT jest teoria $cisla, jednak w praktyce koncowa jako§¢ wynikow silnie zalezy
od stosowanych aproksymacji funkcjonaloéw wymienno-korelacyjnych (XC) oraz niektérych sformutowa-
nych teorii, funkcjonatow energii kinetycznej (KE). W przypadku tych pierwszych zostalo zaproponowanych
wiele przydatnych przyblizen. Z drugiej jednak strony, dla funkcjonatéw i potencjatéw KE, pomimo ciagte-
go wysitku badawczego, wciaz brak jest doktadnych i wydajnych aproksymacji. Z tego tez powodu, najbar-
dziej popularna realizacja metody DFT, metoda Kohn-Sham’a, unika bezposredniego wykorzystania funk-
cjonatow KE poprzez wprowadzenie pomocniczych jedno-czastkowych orbitali. Niemniej jednak funkcjonat
KE pozostaje nadal kluczowa wielko$cia w metodzie DFT, poniewaz jego badanie i zrozumienie ma istotne
konsekwencje zarowno na poziomie koncepcyjnym jak i praktycznym. W rzeczywistosci, funkcjonat KE
jest jednym z najwazniejszych sktadowych energii catkowitej, dlatego tak wazny jest postep w tej dziedzinie.
Jest to szczegolnie istotne, z uwagi na ostatnio wzmozone zainteresowanie rozwojem metod, w ktérych wy-
korzystywany jest zalezny explicite od gestosci funkcjonat i potencjat KE, na przyktad ,,orbital-free” DFT,
czy metod typu ,,embedded” takich jak ,,subsystem” DFT.

Glownym celem projektu jest opracowanie nowych i doktadnych funkcjonalow KE zaleznych od
gestosci oraz ich implementacja i zastosowanie w waznych, rzeczywistych nano- i bio-uktadach. W tym
celu wykorzystane zostana narzgdzia i metody, do tej pory stosowane w tworzeniu funkcjonatéw i
potencjatéw XC. W realizacji tych zadan planujemy zastosowaé metode optymalnego potencjatu
efektywnego (the optimized effective potential method - OEP) w celu uzyskania doktadnych, przestrzennych
reprezentacji potencjalow KE, dla réznych atoméw i czasteczek. Nastgpnie potencjaty te beda zmapowane
na przestrzen zdefiniowana przez kilka (semi)lokalnych deskryptoréw ggstosci (np. energi¢ kinetyczna
Thomasa-Fermi'ego, zredukowany gradient oraz laplasjan gestosci) w celu otrzymania doktadnych, semi-
lokalnych zaleznych od ggsto$ci przyblizen potencjatow KE. W celu rekonstrukcji funkcjonatu KE
wykorzystana zostanie technika calek po trajektoriach stosowana do tej pory w kontekscie funkcjonatow XC.
Dodatkowo zbadamy takze nie-addytywne potencjaly i funkcjonaly KE uzywane w metodach typu
,subsystem” DFT, za pomoca tzw. warunkow ggstosci, wezesniej stosowanych w ramach ab initio DFT.

Wyniki projektu (nowe, zalezne od gestosci funkcjonaly i potencjalty KE, narzedzia i metody
badawcze) z pewnos$cia znajda praktyczne zastosowanie w teoretycznej i obliczeniowej chemii i fizyce.
Ponadto, projekt przyczyni si¢ do poglebienia aktualnej wiedzy w tej dziedzinie, znaczaco podnoszac tym
samym zdolno$¢ aplikacyjna metod (tj. metod typu ,,subsystem” DFT). Ustanowi to réwniez nowy standard
w dziedzinie teoretycznego rozwoju metod oraz zapewni silne i praktyczne narzg¢dzia dla wielu przyszitych
zastosowan w dziedzinach tj. chemia obliczeniowa czy inZynieria materiatowa. Dodatkowo, projekt ten
pozwoli na glebsze zrozumienie metod, uzywanych do opisu wtasnosci uktadéw wieloelektronowych.



