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Umozliwiajac wyznaczanie rozlicznych wtasciwosci uktadéw kulombowskich (tzn. atoméw,
czasteczek, polimerdw i krysztalow) bez koniecznosci przeprowadzania kosztownych pomiaréw
eksperymentalnych, symulacje komputerowe odgrywaja coraz wicksza role w inzynierii mate-
riatowej 1 projektowaniu lekéw. Aby konkurowaé¢ z badaniami doswiadczalnymi pod wzgledem
efektywnosci, takie symulacje muszg charakteryzowaé sie zarowno wystarczajacg doktadnoscia,
jak i niskimi kosztami obliczeniowymi. Dostepno$é¢ odpowiednich metod numerycznych jest
niezbedna dla dalszego postepu w tej dziedzinie.

Chemia kwantowa oferuje wiele takich metod. W wiekszosci z nich gtowng role odgrywa
tak zwana elektronowa funkcja falowa, ktora zalezy w skomplikowany sposéb od wspétrzed-
nych wszystkich elektronéw. Ten ztozony opis uktadéw kulombowskich nie jest optymalny pod
wzgledem obliczeniowym i interpretacyjnym, co sktania chemikéw kwantowych do poszukiwania
alternatywnych podejé¢ teoretycznych. Wielkoscig najczesciej wystepujaca w tych podejsciach
jest gestos¢ jednoelektronowa, ktorej prosta zaleznosé od trzech wspotrzednych kartezjanskich
i spinu przyczynita si¢ do jej duzej popularno$ci w chemii kwantowej.

Poniewaz wiele oddzialywan miedzy atomami i czasteczkami (np. wiazania kowalencyjne
i sity londonowskie) ma inherentnie dwuelektronowy charakter, ich opis wymaga uwzglednie-
nia korelacji elektronowej. Podczas gdy wigzania chemiczne sg zwykle opisywane za pomoca
wielko$ci jednoelektronowych (takich jak orbitale i gestosé jednoelektronowa), korelacja elektro-
nowa jest kwantyfikowana warto$ciami roznorodnych indekséw. Taki odrebny opis oddziatywan
miedzyatomowych /miedzyczasteczkowych 1 korelacji elektronowej jest sztuczny i nieintuicyj-
ny. Dlatego tez celowym jest rozwiniecie nowych formalizméw umozliwiajacych jednoczesng
kwantyfikacje tych zjawisk. Naturalnym wyborem dla gtéwnej wielkosci fizycznej w takich for-
malizmach jest gestos¢ dwuelektronowa. Niestety, jej wlasciwosci nie sg znane w takim samym
stopniu jak te odnoszace si¢ do gestosci jednoelektronowe;j.

W niniejszym wniosku o grant opisane sa sposoby rozwigzania tego stanu rzeczy. Wpro-
wadzenie nowych poje¢, takich jak densytale i ditopologia, ma na celu umozliwienie dalszego
zrozumienia wtasciwosci gestosci dwuelektronowej, ktorej praktyczne obliczenia powinny stac
sie znacznie doktadniejsze dzigki zaproponowanym nowym technikom numerycznym takim jak
podwojna drachmanizacja. Wykonanie tych badan pozwoli na prowadzenie szybszych i bardziej
precyzyjnych modelowan molekularnych. Poniewaz przys$pieszy to prace nad nowymi lekami i
materiatami, skorzystaja na tym nie tylko naukowcy, ale i ogdt spoteczenstwa.



