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Jednym z waznych zadan chemii teoretycznej jest opracowywanie nowych metod obliczeniowych, ktére umozli-
wialyby przewidzenie réznych wiadciwosci czasteczek chemicznych. Na przykltad, znajomosé momentu dipolowego
pozwala na okreslenie, jak silnie beda przyciagaly sie czasteczki polarne, a wielko$¢ polaryzowalnosci daje mozli-
wo$¢ przewidzenia, jak bardzo gestos¢ elektronowa danej czasteczki moze zostaé zdeformowana pod wpltywem pola
elektrostatycznego. Mimo ze podstawowe réwnania mechaniki kwantowej znane sg od dawna, wykorzystanie ich do
obliczen dla duzych czasteczek wymaga dokonywania wielu przyblizen ze wzgledu na ograniczone mozliwosci do-
stepnych komputeréw. Dlatego tez ciagle trwaja prace nad takim uproszczeniem problemu obliczen wlasciwosci, aby
mozna bylo dang metode zastosowaé w praktyce dla czasteczek o duzych rozmiarach. Jedna z potencjalnych moz-
liwosci, rozpatrywanych w literaturze naukowej, jest podzielenie czasteczki na mniejsze nakladajace sie fragmenty
(tzw. metoda fragmentacji). Dotychczas ta metoda byla stosowana gléwnie do obliczen energii czasteczki. Oblicze-
nie takie polegalo na znalezieniu wktadéw do energii pochodzacych od fragmentéw oraz dodanie ich do siebie, przy
czym zdublowane fragmenty wchodzity do tej sumy z ujemng waga. W obecnym projekcie proponujemy rozszerzenie
tej metody na wlasciwodci czasteczek i zamierzamy opracowaé podejscie, umozliwiajace obliczenie gestosci elektro-
nowej oraz tzw. podatnosci gestosciowej na podstawie modelu fragmentacji. Wykorzystanie metody fragmentacji
spowoduje, ze powstajace fragmenty beda na tyle mate, zeby dato sie do nich wykorzystac istniejace zaawansowa-
ne metody chemii kwantowej, przez co uzyskamy doktadne wartosci dla pozadanych wtasciwosci molekularnych.
Proponowana metoda bedzie wykorzystana do przeanalizowania zmian we wlasciwosciach czasteczkowych, spowo-
dowanych oddzialywaniem z inng czasteczka, ktora czedciowo otacza pierwsza czasteczke. Czasteczkowe kompleksy
tego typu wystepuja bardzo czesto w chemii i biologii, wiec mozliwos¢ wykonania obliczen dla takich ukiadéw i
przewidywania zmian ich wtasciwosci jest wazna zaréwno z teoretycznego, jak i z praktycznego punktu widzenia.



