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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

Reakcje chemiczne stanowia istote chemii. W najprostszym ujeciu, reakcja chemiczna to proces zwiazany z rozrywa-
niem i tworzeniem wiazan chemicznych pomiedzy atomami. Z kwantowochemicznego punktu widzenia to wyjatkowo
skomplikowany proces z jednoczesnym uwzglednieniem ruchu jader i elektronéw, ktéry w wigkszosci przypadkéw nie
moze by¢ szczegbdltowo badany z wykorzystaniem przyblizenia Borna-Oppenheimera. Ze wzgledu na zlozonos¢ sprzeze-
nia pomigdzy ruchem jader i elektronow w czasie reakcji chemicznej niemal doktadne modelowanie kwantowochemiczne
reakcji chemicznych jest caly czas ograniczone do niewielkich uktadéw zawierajacych co najwyzej trzy, cztery atomy.
Tym nie mniej, obliczenia teoretyczne sa czesto niezbedne do interpretacji wynikéow eksperymentalnych, ktére w dzi-
siejszych czasach moga sie cechowaé¢ bardzo duza precyzja. Ponadto, wiedza o doktadnej dynamice i mechanizmach
reakcji przeciera szlak do kontrolowania tych proceséw, teoretycznie nawet w stopniu pozwalajacym osiagnaé duza
populacje tylko w jednym z wielu mozliwych kanaléow. Osiagniecie tego typu kontroli, pozwalajacej uzyskaé tylko
jeden pozadany produkt, moze by¢ uznane za ostateczny cel badan chemii i fizyki nad tymi podstawowymi procesami
molekularnymi.

Innym zjawiskiem o kluczowym znaczeniu w chemii, fizyce i biologii sa oddzialywania miedzymolekularne. Potencjaly
oddzialywan miedzy molekulami determinuja wtasnoéci gazéw nieidealnych, cieczy, roztworéw, krysztaléw moleku-
larnych i innych. Ponadto, opisuja tak zwane wklady niezwigzane i szczegélne wklady od wiazan wodorowych, ktére
sg czedcig sktadows pdl sitowych uzywanych w symulacjach wielu proceséw o znaczeniu biologicznym. Sposréd wielu
wkladéw do oddzialywan miedzymolekularnych, wktady dyspersyjne odgrywaja szczegblna role. Dalekozasiegowe od-
dziatywania dyspersyjne odgrywaja gtéwna role w opisie wielu wlasnosci fizycznych, takich jak geometrie réwnowagowe
molekul, wlasnoéci transportowe i termofizyczne gazow, widma spektroskopowe o wysokiej rozdzielczosci i inne. Mimo,
ze teoria stojaca za oddzialywaniami dyspersyjnymi jest dobrze poznana, metody obliczeniowe napotykaja ogromne
problemy m. in. ze wzgledu na trudnosci w uzyskaniu wynikéw uzbieznionych z rozmiarem bazy funkcyjnej.

Dwa problemy naukowe stawiane w niniejszym projekcie maja punkt wspélny - koniecznosé¢ dokladnego opisu kore-
lacji elektronowej, zar6wno statycznej jak i dynamicznej. Naturalnym podejSciem do rozwigzania tego problemu jest
uzycie jawnie skorelowanych metod chemii kwantowej z nowa postacia tzw. czynnika korelacyjnego. Zatem gtownymi
celami projektu jest opracowaé, zaimplementowaé, przetestowac i zaprezentowaé pilotazowe aplikacje tzw. zasiegowo
rozdzielonego czynnika korelacyjnego w jawnie skorelowanych obliczeniach kwantowochemicznych, i zastosowaé¢ nowo
opracowane metody do przewidywania i interpretacji danych do$wiadczalnych o wysokiej doktadnosci.



