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STRESZCZENIE POPULARNONAUKOWE

W ostatnich latach nastapil znaczacy wzrost zainteresowania niewielkimi uktadami molekularnymi,
ktore sa intensywnie badane w dziedzinach nauki znajdujacych sie na styku chemii i fizyki np. astro-
chemii, czy fizyce zimnych molekut. Znaczna cze$é technik eksperymentalnych we wspomnianych dzie-
dzinach wymaga obszernego wsparcia teoretycznego. Czesto z wyprzedzeniem konieczna jest znajo-
mos¢ wielu przewidywan teoretycznych m. in. informacji geometrycznej, czestoéci drgan, czy energii
wzglednych. Dodatkowo, obliczenia teoretyczne wykonywane przy pomocy metod chemii kwantowej
na potrzeby tego typu badan muszg cechowaé sie duzg precyzja, aby na ich podstawie mozliwe bylo
zaplanowanie lub wierna interpretacja eksperymentu.

Niemal wszystkie metody obliczeniowe w chemii teoretycznej oparte sa na pojeciu bazy funkcyjnej,
w przestrzeni ktorych poszukuje sie przyblizonej funkcji falowej. Dlatego tez wybor rodzaju i wielko-
sci bazy jest kluczowy dla doktadno$ci rozwiazania problemu. Naturalna bazg funkcyjna dla obliczen
kwantowochemicznych wydaje sie baza tzw. orbitali Slatera. Ma ona wiele zalet w stosunku do baz
powszechnie stosowanych, miedzy innymi zapewnia poprawne zachowanie sie funkcji falowej kiedy
elektron znajduje sie w otoczeniu jadra atomowego. Niestety, zastosowanie orbitali Slatera w doktad-
nych obliczeniach kwantowochemicznych bylo dotychczas mocno ograniczone, gtéwnie ze wzgledu na
trudnosci w obliczaniu niezbednych calek molekularnych.

Gléwnym celem niniejszego projektu jest wykonanie pierwszego kroku w kierunku powszechnego za-
stosowania orbitali Slatera do wspomnianych wyzej obliczen. Punktem startowym dla proponowanej
przez nas metody sa techniki stworzone przez nas dla czasteczek dwuatomowych. Przedstawiamy spo-
sOb ich uogélnienia, co pozwala stosowaé¢ nowe techniki takze dla wiekszych uktadéw. Dodatkowo,
proponujemy szereg innych usprawnien, ktére przyczynia si¢ do stworzenia algorytmdéw o znaczenie
wiekszej ogdlnosci i niezawodnoéci. Ostatecznie, doprowadzi to do znacznego wzrostu jakosci przewi-
dywan teoretycznych i do ulatwienia wspélpracy na styku doswiadczenia i teorii.



