Zaktad Chemii Teoretycznej i Strukturalnej
Pracownia Chemii Kwantowej

Rozszerzenie metody Random-Phase Approximation i jej efektywne
uwzglednienie korelacji elektronowej

Grzegorz Hieronim Czekato
Kierownik: dr Marcin Modrzejewski

Oddziatywania niekowalencyjne van der Waalsa lub oddziatywania dyspersyjne sa
wszechobecne i wystepujg we wszystkich uktadach chemicznych. Czesto nie tylko
odpowiadajg za drobny wkfad do energii, ale decydujg o stabilnosci catych czgsteczek.
Wyraznie ilustruje to przypadek podwdjnej helisy DNA.[1] Oddziatywania dyspersyjne sg z
natury kwantowo-mechaniczne i wynikajg z korelacji ruchu elektronéw. Obecnie stosowane
metody chemii teoretycznej do wyznaczania energii tych oddziatywan posiadajg szereg wad
uniemozliwiajgcych ich stosowanie dla duzych uktadéw. Nie uwzgledniajg efektow
nieaddytywnych (MP2, DFT), wymagajg zewnetrznych poprawek (DFT) lub sg zbyt
kosztowne obliczeniowo (CCSD(T)).[2] Kandydatem do rozwigzania tego problemu jest
zaproponowany przez nas wariant metody Random-Phase Approximation (RPA) z
poprawkami. Zaletg wspomnianego podejscia jest ugruntowany fizycznie sens dodawanych
korekt oraz elastycznos¢ wyboru stanu referencyjnego.[3] Gtdwng motywacjg projektu jest
mozliwo$¢ teoretycznego przewidywania najbardziej stabilnych form polimorficznych
krysztatbw molekularnych. Réznice energetyczne w przypadku takich struktur mogg wynosié
zaledwie 1 kJ/mol. Ma to szczegdlnie istotne znaczenie w projektowaniu farmaceutykéw i
nowych materiatdéw, a nawet w badaniu form geologicznych jak klatraty metanu.[4] Testowe
obliczenia przeprowadzono dla zbioru czgsteczek reprezentujgcych szerokie spektrum
mozliwych oddziatywan. Znalazly sie w nim rowniez duze uktady jak krysztaty prostych
weglowodoréow oraz klatrat wody. Zebrane dane poréwnano z wiarygodnymi wynikami
wzorcowymi na wysokim poziomie teorii.
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