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Postep w inzynierii materiatowej i projektowaniu lekéw staje si¢ coraz bardziej zalezny od
dostepnosci symulacji numerycznych, ktére pozwalaja na wyznaczenie wiadciwosci atomow,
czasteczek, polimerow i krysztaléw bez koniecznosci przeprowadzania kosztownych pomiarow
eksperymentalnych. Aby konkurowaé¢ z badaniami doswiadczalnymi pod wzgledem efektywno-
Sci, takie symulacje, nazywane tez modelowaniem molekularnym, muszg charakteryzowaé sie
zarOwno wystarczajaca dokladnoscig, jak i niskimi kosztami obliczeniowymi. Aczkolwiek che-
mia kwantowa oferuje wiele takich metod numerycznych, czynniki ograniczajace doktadnosé
niektérych z nich sa nadal nie do konca rozumiane pomimo prowadzonych przez ponad pot
wieku badan.

Jednym z tych czynnikéw jest przypuszcezalna obecno$é nieobsadzonych orbitali naturalnych
(UNOs, unoccupied natural orbitals) pochodzacych z elektronowych funkcji falowych systemow
kulombowskich (tzn. atoméw, czasteczek i jonow). Podejrzewa sie, ze takie orbitale negatywnie
wplywaja na doktadnos$é¢ wielu przyblizonych teorii struktury elektronowej, takich jak uogélnio-
ne twierdzenie Koopmansa, ktére pozwala na obliczenie potencjatéw jonizacji i powinowactw
elektronowych z wysoka doktadnoscia, oraz teoria funkcjonalu macierzy gestosci, ktora jest
jedna z najbardziej obiecujacych, nowych metod chemii kwantowej.

W niniejszym wniosku o grant opisane sg sposoby rozwigzania przedstawionego wyzej pro-
blemu. Wykonanie tych badan zaowocuje mozliwodcia prowadzenia szybszych i znacznie do-
ktadniejszych modelowan molekularnych. Poniewaz przyspieszy to prace nad nowymi lekami i
materiatami, skorzystaja na tym nie tylko naukowcy, ale i ogdt spoteczenstwa.



