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Abstrakt popularnonaukowy

Modelowanie oddzialywan miedzyczasteczkowych jest niezbedne do zrozumienia
procesOw chemicznych 1 biologicznych takich jak wigzanie lekow do receptorow, zwijanie
biatlek czy adsorpcja czasteczek na powierzchniach. Jedng z najdoktadniejszych i1 najczesciej
stosowanych metod analizy takich oddziatywan jest rachunek zaburzen o adaptowanej symetrii
(SAPT). Metoda ta pozwala nie tylko obliczy¢ catkowita energi¢ oddzialywania, ale takze
roztozy¢ ja na wkilady o jasnym znaczeniu fizycznym, co umozliwia zrozumienie natury sit
dziatajacych miedzy czasteczkami.

Jednym ze sktadnikow energii oddziatywania jest tzw. emergia wymienna — efekt
wynikajacy z kwantowej natury elektronéw. Zgodnie z postulatami mechaniki kwantowe;j
elektrony sg nierozroznialne 1 nie mogg by¢ jednoznacznie przypisane do jednej
z oddziatujacych czasteczek. W miar¢ zmniejszania odleglosci migdzy molekutami efekty
wymienne stajg si¢ coraz bardziej znaczace, a uproszczone modele ich opisu tracg na
doktadnos$ci. Stosowane dotychczas, wydajne obliczeniowo przyblizenia zaktadaja, ze miedzy
oddziatujacymi czgsteczkami dochodzi do tunelowania co najwyzej jednej pary elektronow.
Cho¢ w ostatnich latach opracowano metody pozwalajace uwzgledni¢ efekty tunelowania
w sposob Scisty, nadal pomijajg one inny wazny aspekt: korelacje ruchu elektronow wewnatrz
kazdej z czasteczek.

Celem projektu jest stworzenie bezkompromisowej wersji metody SAPT - takiej, ktora
z jednej strony w petni opisuje efekt tunelowania elektronéw migdzy molekutami, a z drugiej
uwzglednia rol¢ korelacji ruchu elektrondow wewnatrz kazdej z czasteczek. Umozliwi to
zaroOwno Sciste zbadanie wzajemnego wptywu efektéw tunelowania i korelacji elektronowe;,
jak rowniez doktadniejsze modelowanie oddziatywan mig¢dzyczasteczkowych.



