
Wspóªczesny kwantowochemiczy obraz atomów i molekuª bazuje na zaproponowanym w 1920 roku

równaniu Shröedingera, które jednak nie daje si¦ rozwi¡za¢ dokªadnie dla ogólnych ukªadów zawie-

raj¡cych wi¦cej ni» dwa elektrony. Poniewa» najwa»niejsze ukªady chemiczne zawieraj¡ dziesi¡tki

elektronów, opis tych ukªadów jest trudny i wymaga nietrywialnych rozwi¡za«. Poniewa» ka»dy elek-

tron wpªywa na ruch pozostaªych elektronów, chemicy obliczeniowi robi¡cy symulacje komputerowe

musz¡ opisa¢ oddziaªywanie Coulomba ka»dej pary elektronowej w jej chwilowej pozycji. Ten pro-

blem znany jest w chemii kwantowej pod nazw¡ korelacji elektronowej. Od pocz¡tku istnienia chemii

kwantowej zaproponowano wiele przybli»onych metod próbuj¡cych opisa¢ to zagadnienie. Do dzi±

obliczanie korelacji elektronowej jest wyzwaniem dla chemików obliczeniowych - metody o wysokiej

dokªadno±ci s¡ kosztowne obliczeniowo i mog¡ by¢ zastosowane jedynie do oblicze« maªych ukªadów,

podczas gdy ta«sze metody s¡ zbyt maªo dokªadne aby mogªy mie¢ praktyczne zastosowanie.

Oprócz ªadunku, elektrony jako cz¡stki elementarne posiadaj¡ wewn¦trzn¡ wªa±ciwo±¢ nazywan¡

spinem. Spin mo»e oddziaªywa¢ z ruchem elektronu poprzez tzw oddziaªywanie spin-orbita. Od-

dziaªywanie to ma wpªyw na wiele chemicznych waªa±ciwo±ci, takich jak rozszczepienie poziomów

energetycznych, istnienie przej±¢ zabronionych czy zjawisko fosforescencji. Obecnie istnieje niewiele

metod potra�¡cych opisa¢ oddziaªywanie spin-orbita i korelacj¦ elektronow¡ równocze±nie. Niektóre

z tych metod nie speªniaj¡ podstawowych warunków �zycznych, inne nie daj¡ si¦ stosowa¢ rutynowo.

Metoda zaproponowa w tym projekcie b¦dzie pierwsz¡ metod¡ na ±wiecie woln¡ od tych trudno±ci.
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