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Obliczenia kwantowomechaniczne czasteczek zawierajacych cigzkie
atomy w rzeczywistych otoczeniach
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Niemal codziennie dowiadujemy si¢ o innowacjach w dziedzinie funkcjonalnych materiatéw czy nowych generacji
lekéw. Poszukiwanie materiatéw o sprecyzowanych wtasciwosciach jest z jednej strony palaca koniecznoscia (np. eko-
logiczne i ekonomiczne Zrddta energii), z drugiej — droga do poprawienia warunkéw zycia nowoczesnych spoteczenstw
(np. responsywne nanomaterialy wykorzystywane jako diagnostyki w medycynie badZ jako selektywne czujniki).

Wiele z tych materiatow zawiera tzw. cigzkie atomy, czyli atomy pierwiastkOw umieszczonych ‘na dole’ uktadu
okresowego. Najcigzsze — aktynowce i lantanowce — jako pierwiastki radioaktywne sa wykorzystywane w medycynie
nuklearnej (jako terapeutyki i diagnostyki) czy w pozyskiwaniu energii jadrowej (paliwo jadrowe), nieco lzejsze sa wy-
korzystywane np. jako katalizatory (np. srebro, platyna, rod) lub tzw. izolatory topologiczne (bizmut, antymon) wazne w
badaniach nadprzewodnictwa, a nawet rozwazane jako materiat do budowy komputeréw kwantowych. Bardzo wazne jest
tez monitorowanie cigzkich pierwiastkow w przyrodzie i organizmach zywych ze wzgledu na ich wysoka toksycznosé,
ktdra obecnie wiaze si¢ z chorobami neurodegeneracyjnymi (choroba Parkinsona czy Alzheimera).

Efektywne projektowanie rozwigzai przysztosci zalezy od doglgbnego zrozumienia zaleznosci migdzy struktura,
funkcja i wlasciwosciami atoméw i czasteczek w ich rzeczywistych otoczeniach, np. w fazie skondensowanej, na gra-
nicach faz, w ustrukturalizowanych Srodowiskach (krysztaly, nanorurki, warstwy molekularne). Badanie proceséw w
skali pojedynczych atoméw i czasteczek, zmiany w ich wtasciwosciach zachodzace pod wplywem oddziatywan np. z
innymi czasteczkami lub z polem elektromagnetycznym, a nastgpnie odniesienie tych proceséw do wigkszej skali (nano,
mikro) jest nie tylko waznym etapem w procesie projektowania i ulepszania funkcjonalnych materialéw, ale tez istotnym
elementem badari podstawowych w naukach przyrodniczych.

Jedne z podstawowych metod badawczych pozwalajacych zajrze¢ do skali atomowej to spektroskopia i — powigzana
7 nig — chemia kwantowa. W spektroskopii rejestrowana jest odpowiedZ materii na zaburzenie, np. polem elektro-
magnetycznym o precyzyjnie dobranej energii, zapisana w postaci widma opisanego przez zestaw charakterystycznych
parametréw, specyficznych dla badanej materii. Teoretyczne podstawy spektroskopii siggaja do teorii budowy atoméw i
czasteczek — czym zajmuje si¢ wtasnie chemia kwantowa.

Rozw6j nowych metod w chemii kwantowej do obliczen struktury elektronowej i wtasciwosci (np. powiazanych z
obserwablami w spektroskopii) dla czasteczek zawierajacych cigzkie atomy w rzeczywistych otoczeniach stanowi gtéwny
cel prezentowanego projektu. Obliczenia z wykorzystaniem tych metod sa nie tylko pomocne przy interpretacji danych
eksperymentalnych (np. spektroskopowych), ale tez czgsto sa jedynym Zrédlem informacji o uktadach, dla ktérych eks-
perymenty sa albo zbyt kosztowne albo niemozliwe do przeprowadzenia. Najwazniejszych rownan w chemii kwantowej
nie mozna jednak rozwiaza¢ doktadnie, dlatego gléwna prace chemika kwantowego stanowi tworzenie modeli jak naj-
lepiej opisujacych badane zjawisko. Obliczenia oparte na tych modelach sa zazwyczaj bardzo czasochtonne, dlatego
jednym z wigkszych wyzwan w chemii kwantowej jest znalezienie dobrego kompromisu migdzy doktadnos$cia stosowa-
nych przyblizer i kosztem obliczeniowym. Im bardziej skomplikowany jest uktad, tym trudniej taki kompromis osiagnaé.
Tak jest w przypadku, gdy w uktadzie sa obecne cigzkie atomy. Ich obecno$¢ wymaga stosowania specjalnych metod,
ktére musza uwzglednia¢ na przyklad tzw. efekty relatywistyczne, zwiazane ze wzrostem efektywnej masy elektronéw
w poblizu cigzkich jader atomowych i z wyindukowanymi oddziatywaniami magnetycznymi. Badanie tych efektéw jest
mozliwe tylko w teorii (nie mamy dostgpu do ‘nierelatywistycznego’ §wiata, zeby w nim przeprowadzié eksperymenty
bez ich udziatu), a jednymi z ciekawszych wnioskéw z tych badan jest wykazanie ze to wiasnie efekty relatywistyczne
sa odpowiedzialne za z6tty kolor ztota (w przeciwienistwie do szarego koloru srebra) czy za ciekty stan rtgci w tem-
peraturze pokojowej. Dodatkowa trudnos$¢ stanowi obecno$¢ otoczenia czasteczki, ktére ma bardzo duzy wptyw na jej
geometrig, strukture elektronowa i wlasciwosci. Ciekawym zabiegiem wykorzystywanym w chemii kwantowej jest me-
toda ‘zanurzania’ czasteczki w otoczeniu innych czasteczek (ang. ‘embedding’) i opisanie efektu tego otoczenia za
pomocg efektywnych potencjatéw. Doktadny teoretyczny przepis podaje np. metoda ang. frozen density embedding
(FDE), ktéra stanowi gtéwny szkielet proponowanego projektu i ktéra zostanie poszerzona w kierunku umozliwiajacym
uwzglednienie efektéw relatywistycznych. Pozwoli to na wykonanie zaawansowanych obliczen, ktére przyczynig si¢ do
zrozumienia wptywu efektéw Srodowiska np. na obserwowane w spektroskopii wlasciwosci i zrozumienie mechanizméw
zachodzacych migdzy czasteczka a jej otoczeniem (i wptywu efektow relatywistycznych na nie). Proponowane badania
sa badaniami podstawowymi, jednak rozwijana metoda taczy skalg atomowa i skale makroskopowa, przez co bezposred-
nio ma potencjat aplikacyjny. W projekcie wykonane bgda obliczenia dla uktadéw, ktére moga mie¢ zastosowanie jako
radiofarmaceutyki, magnetyczne materialty molekularne oraz jako czujniki chemiczne.



