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Wspoblezesny kwantowochemiczy obraz atomow i molekut bazuje na zaproponowanym w 1920 roku
rownaniu Shréedingera, ktore jednak nie daje sie rozwigza¢ doktadnie dla ogdlnych ukladow zawie-
rajacych wiecej niz dwa elektrony. Poniewaz najwazniejsze uktady chemiczne zawierajg dziesiagtki
elektronow, opis tych uktadow jest trudny i wymaga nietrywialnych rozwiazan. Poniewaz kazdy elek-
tron wplywa na ruch pozostatych elektronéw, chemicy obliczeniowi robigcy symulacje komputerowe
musza opisa¢ oddziatywanie Coulomba kazdej pary elektronowej w jej chwilowej pozycji. Ten pro-
blem znany jest w chemii kwantowej pod nazwg korelacji elektronowej. Od poczatku istnienia chemii
kwantowej zaproponowano wiele przyblizonych metod probujacych opisaé¢ to zagadnienie. Do dzis
obliczanie korelacji elektronowej jest wyzwaniem dla chemikéw obliczeniowych - metody o wysokiej
doktadnosci sa kosztowne obliczeniowo 1 mogg by¢ zastosowane jedynie do obliczen malych uktadow,
podczas gdy tansze metody sa zbyt mato dokladne aby mogty mie¢ praktyczne zastosowanie.

Oprocz tadunku, elektrony jako czastki elementarne posiadaja wewnetrzng wlasciwosé nazywana
spinem. Spin moze oddzialywa¢ z ruchem elektronu poprzez tzw oddzialywanie spin-orbita. Od-
dzialywanie to ma wpltyw na wiele chemicznych walasciwosci, takich jak rozszczepienie poziomow
energetycznych, istnienie przej$é¢ zabronionych czy zjawisko fosforescencji. Obecnie istnieje niewiele
metod potrafiagcych opisa¢ oddzialtywanie spin-orbita i korelacje elektronowg réwnoczesnie. Niektore
z tych metod nie spetniaja podstawowych warunkow fizycznych, inne nie daja sie stosowaé rutynowo.
Metoda zaproponowa w tym projekcie bedzie pierwsza metoda na §wiecie wolng od tych trudnoéci.



