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Metody typu ’embedding’ w chemii kwantowej - przesuwajac granice
modelowania wlasciwosci molekularnych ztozonych uktadéw
zawierajacych cigzkie atomy.

Streszczenie popularnonaukowe

Wspdlczesny §wiat, obecnie bardziej niz kiedykolwiek wczesniej, stawia przed nami wyzwania w obszarze
zdrowia, §rodowiska naturalnego i dobrostanu spoleczeiistw. Wyzwania te wymagaja nowego podejscia, opieraja-
cego si¢ na badaniach naukowych nad nowymi funkcjonalnymi materiatami, spersonalizowanymi rozwigzaniami
w medycynie czy 'czystymi’ rozwiazaniami w przemySsle. Szczegdlnie wazne sa badania podstawowe, ktérych ce-
lem jest zrozumienie wiasnosci i zachowan ztozonych uktadéw molekularnych w réznych warunkach. Istotne dla
badan podstawowych i aplikacyjnych sa uklady molekularne zawierajace cigzkie atomy - znajdujace si¢ 'na dole’
uktadu okresowego pierwiastkéw - ktére znajduja zastosowanie (na przyktad) jako Zrédta energii, katalizatory, sa
wykorzystywane w medycynie nuklearnej i w czujnikach na metale cigzkie w zywych tkankach i w atmosferze.

Projektowanie nowych materiatéw do tych i wielu innych zastosowarn rozpoczyna si¢ od badania zaleznoSci
migdzy struktura, funkcja i wlasciwosciami czasteczek w réznych otoczeniach, np. w roztworach czy na granicach
faz, i poddawanych réznym zewnetrznym zaburzeniom. Taka wiedze dostarczaja obliczenia ab-initio, bazujace
tylko na prawach fizycznych. Szczegdlnie przydatne w tym kontekscie sa obliczenia wlasciwosci molekularnych,
ktére mozna tez zmierzy¢ w eksperymentalnej spektroskopii, i ktére tacza informacje o tym jak czasteczki odpo-
wiadaja na zaburzenie z ich struktura elektronowa. Niestety obliczenia tych wtasciwosci metodami ab-initio chemii
kwantowej sa mozliwe jedynie dla matych czasteczek, ze wzgledu na niekorzystne skalowanie tych metod z roz-
miarem uktadu. Zrédtem dodatkowych wyzwan obliczeniowych jest obecno$é cigzkich atoméw, ktére wymagaja
odpowiedniego opisu tzw. efektow relatywistycznych i efektéw korelacji elektronowej, co dodatkowo zwigksza
ztozono$¢ problemu.

Obiecujace pod tym wzgledem sa metody typu ’embedding’, ktére polegaja na podziale uktadu na mniejsze
poduktady, ktére nastgpnie moga by¢ traktowane osobno przez odpowiednio-dobrane metody. Poza mozliwoscia
obliczen na réznych ’poziomach’ przy znaczacej redukcji kosztéw, metody typu ’embedding’ maja tez wiele in-
nych zalet. Na przykiad pozwalaja na modelowanie probleméw wychodzacych poza jedna skalg czasowa czy
przestrzenna, pozwalaja tez na doglebna analiz¢ uktadéw. Takie podejscie jest czgsto stosowane w chemii - zrozu-
mienie wiasciwosci i mechanizméw czgsto odbywa si¢ przez studiowanie wktadéw od atomdéw lub fragmentéw do
badanej czasteczki lub uktadu czasteczek. Te wszystkie zalety sprawiaja, ze metody te sg coraz bardziej popularne,
intensywnie rozwijane i wykorzystywane do wielu r6znych aplikacji.

Celem tego projektu jest rozwdj metod typu ’embedding” w formalizmie relatywistycznym do opisu wiasci-
wosci molekularnych réznych rzedéw. Istotna czescia projektu jest tez wykorzystanie narzedzi analitycznych z
pogranicza matematyki stosowanej i analizy danych, i ich adaptacja do chemii kwantowej. Ta czgs$¢ projektu po-
zwoli na lepsze zrozumienie i zaadresowanie ograniczen zaproponowanych metod, jak réwniez na lepsza analizg
wynikow obliczen. Przyktadem metody jaka zostanie tu zastosowana jest topologiczna analiza danych (ang. TDA),
ktéra pozwala na zidentyfikowanie, opis i poréwnanie topologicznych cech gestosci elektronowych (niezaburzo-
nych i zaburzonych) pochodzacych z obliczen na réznych uktadach i wykorzystujacych rézne modele.

Projekt ten obejmuje rozwdj metod, ich testowanie na dobrze poznanych uktadach i wykorzystanie do duzych
obliczen typu ’benchmark’ na uktadach z cigzkimi atomami, ktére charakteryzuja si¢ obecnoScia ré6znych wiazan
niekowalencyjnych migdzy poduktadami. Projekt ten wpisuje si¢ w nowy paradygmat w badaniach podstawowych
na progu epoki danych poprzez kombinacj¢ tworzenia doktadnych modeli, zaawansowanej analizy danych, duzych
wieloskalowych obliczeil i mozliwosci aplikacyjnych do waznych probleméw wspotczesnego Swiata.



