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POPULARNONAUKOWE STRESZCZENIE PROJEKTU

W ostatnich latach obserwujemy ogromny postep w teoretycznym opisie oddziatywan miedzymoleku-
larnych. Aby moéc wykonaé jakiekolwiek teoretyczne przewidywania wlasnosci klasteréw, w ktorych
zachodza oddzialywania miedzyczasteczkowe, musimy znaé¢ powierzchnie energii oddzialywania, czyli
zalezno$¢ energii oddziatywania od geometrii rozwazanego kompleksu. Dzieki rozwojowi algorytmow
i ciggtemu wzrostowi zasobéw komputerowych jesteSmy w stanie oblicza¢ powierzchnie dla komplek-
sow zawierajacych nawet tuzin atomoéow z dokladnoscia, ktora jeszcze 10-15 lat temu byla osiagalna
tylko dla obliczen wzorcowych dla pojedynczych geometrii uktadu. Celem ogélnym naszego projektu
jest osiagniecie spektroskopowej dokladnosci w opisie niewielkich kompleksow molekularnych, tzn.
otrzymywanie powierzchni energii oddzialywania tak doktadnych, aby umozliwialy one z kolei otrzy-
manie doktadnych widm teoretycznych, pozwalajacych na interpretacje precyzyjnych eksperymentéw
spektroskopowych. Mozna przyjaé, ze takie powierzchnie ab initio beda sprawdzaly sie réwniez w
innych zastosowaniach, na przytad w obliczeniach rozproszeniowych czy wtasnosci termodynamicz-
nych. Wiekszo$é powierzchni energii oddzialywania obliczonych do tej pory uzywa przyblizenia za-
ktadajacego, ze oddziatujace czasteczki sa sztywne. Dzieje sie tak dlatego, ze otrzymanie powierzchni
uwzgledniajacych wszystkie stopnie swobody kompleksu jest bardzo kosztowne, a w dodatku petne ich
wykorzystanie w obliczeniach wtasciwosci jest trudne. Jednakze zatozenie sztywnych czasteczek wpro-
wadze pewne niedokladnosci, ktére pozniej przektadaja sie na, niekiedy znaczace, bledy obliczanych
wlasciwosci materii.

W niniejszym projekcie badawczym opracujemy nowa metode generowania powierzchni energii
oddzialywania o zmniejszonym wymiarze, ktéra bedzie zawierala efektywna informacje o wptywie nie-
sztywnosci czasteczek na energie oddziatywania. W tym celu energia oddzialywania bedzie usredniona
po wewnetrznych drganiach czasteczek, ale odbywajacych sie w kompleksie. Energia oddzialywania
bedzie obliczana na najwyzszym dostepnym poziomie teorii. Ostatecznie otrzymane powierzchnie
moga by¢ uzywane doktadnie tak samo jak powierzchnie obliczone w ramach przyblizenia sztyw-
nych czasteczek, ale obliczone wtasciwosci powinny byé bardziej wiarygodne. Nowa metoda zostanie
sprawdzona dla szeregu stabo zwigzanych uktadéw, w tym dla niestychanie waznego kompleksu dwoch
czasteczek wody. Zaproponowana metoda powinna zwiekszy¢ doktadnosé powierzchni energii oddzia-
tywania i doprowadzi¢ do powstania nowej generacji powierzchni o zredukowanym wymiarze, ktore
bedzie mozna stosowaé w wielu dziatach fizyki i chemii. Na przyktad istnieja niestychanie precyzyjne
metody spektroskopowe, ktore wymagaja jednak pewnego teoretycznego wsparcia, mozliwego tylko
wtedy, gdy sa dostepne bardzo doktadne powierzchnie. Przy tym obliczenia ab initio nie maja ogra-
niczen charakterystycznych dla niektérych eksperymentéw spektroskopowych, gdzie fragmenty widm
sa niedostepne z powodéw technicznych. Warto tez wspomnieé¢ ze w obliczeniach mozna relatywnie
tatwo ustala¢ pozadane warunki, jak np. temperature, podczas gdy kontrola tych parametréow w
eksperymencie nie zawsze jest prosta. Mozemy wiec, na przyktad, symulowaé¢ warunki specyficzne dla
roznych czesci wszech§wiata i obliczaé¢ wlasciwosci wazne dla astrofizykéw. Co wiecej, ostatnio po-
kazano, ze np. przewidywania niektorych wlasnosciwosci termodynamicznych, oparte na najwyzszej
jakosci powierzchniach moga by¢ niekiedy doktadniejsze i bardziej wiarygodne od wynikéw ekspery-
mentow.



