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Streszczenie Popularnonaukowe

Opracowanie nowych metod chemii obliczeniowej odgrywa znaczaca role w

dzisiejszej nauce. Badania teoretyczne wdrazane sa jako kody obliczeniowe, a na-
stepnie za pomocg superkomputeréw, wydajnie dostarczane sa odpowiedzi na
stawiane pytania. Takie dzialania pozwalaja na modelowanie zwiazkéw chemicz-
nych, ktére sa skomplikowane ze wzgledu na ewentualne niestabilnosci, toksycz-
noé¢ lub radioaktywnos$¢. Gléwnym celem chemii obliczeniowej jest prawidlowy
opis efektow korelacji elektronowej, dlatego nadrzedng kwestia jest wypracowa-
nie nowego modelu teoretycznego, ktoéry da wiarygodne przyblizenie badanego
problemu przy rozsadnych kosztach obliczeniowych. Standardowe metody po-
chlaniaja wiele zasobéw obliczeniowych, ktore zwigkszaja si¢ wyktadniczo wraz
z rozmiarem systemu. Stad mozliwo$¢ ich stosowania do duzych i skomplikowa-
nych molekut jest znacznie ograniczona.
W ponizszym projekcie, wnioskodawca proponuje opracowanie nowych metod,
ktére beda hybryda istniejacych podejsé opartych na geminalach z teorig oddzia-
lywania konfiguracji. Geminalowe metody opieraja sie na funkcjach dwuelektro-
nowych, ktére sa podstawowym blokiem budulcowym funkcji falowej. Badania
numeryczne pokazaly, ze podejécia te moga dokladnie modelowaé czeéé efektdw
korelacji elektronowej, powszechnie znanych jako silne. Efekty te zostaly roz-
poznane, na przyktad w czasteczkach z rozciagnietymi wigzaniami, jak réwniez
w kompleksach lub klastrach zawierajacych atomy aktynowcéw. Jedna z nich
jest metoda AP1roG (ang. Antisymmetric Product of 1-reference orbital Ge-
minal). Aby uchwyci¢ wigkszo$é elektronowych efektéw korelacyjnych, nalezy
jednak rozszerzy¢ wspomniang metode o oddzialywania slabe pomiedzy elek-
tronami. Wnioskodawca zaproponowal nowe metody AP1roG-CI, ktére maja
za zadanie dokladnie uchwycié¢ silne i brakujace stabe efekty korelacji. Planowa-
ne metody hybrydowe beda solidnymi i niedrogimi metodami obliczeniowymi.
Zostang w pierwszej kolejnosci przetestowane dla malych czasteczek (atomy
z grupy gléwnej). Pozytywne wyniki poprowadza do realizacji gléwnego celu,
jakim bedzie modelowanie chemii pierwiastkow ciezkich, zwlaszcza zwiazkéw
zawierajacych aktynowce. Nadrzedna korzyscia proponowanego projektu bedzie
mozliwo$¢ wykorzystania opracowanych metod, ktére zostana zaprogramowane
w bezptatnym, otwarto-zZrédtowym oprogramowaniu Piernik.



