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Oddziatywania miedzyczasteczkowe powstajg w wyniku dziatania sit elektrostatycznych
miedzy molekutami. Ich przyktadem sg oddziatywania dyspersyjne, bedace skutkiem
kwantowych fluktuacji rozktadu tadunku elektrycznego, w wyniku ktérych powstajg chwilowe
indukowane momenty dipolowe. Z tego powodu energia dyspersyjna jest zawsze ujemna,
czyli zwigksza site wigzania miedzy molekutami. Dla uktadéw takich jak gazy szlachetne
i molekut nieposiadajgcych trwatego momentu dipolowego stanowi ona podstawowy wktad
przyciagajgcy oddzialtywania miedzy czgsteczkami.

Jedng z metod wyznaczania energii oddziatywania jest SAPT (Symmetry-Adapted
Perturbation Theory). Metoda ta wykorzystuje rachunek zaburzen, gdzie za zaburzenie
przyjmuje sie oddziatywanie miedzy monomerami, do wyznaczenia konkretnych wktadow do
energii miedzyczgsteczkowej Ei.. W praktyce najczesciej wykorzystuje sie rachunek do
drugiego rzedu:
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gdzie Eglt E(ei)ch to energia elektrostatyczna i wymienna pochodzace z pierwszego rzedu

rachunku zaburzen oraz wkfady z drugiego rzgdu rachunku zaburzen: E% E(dzl.lp, Eiilh_ind,

E‘ei)chfdisp — energia indukcyjna i dyspersyjna oraz ich odpowiedniki wymienne. Metoda SAPT
do opisu monomerow wykorzystuje rozne metody chemii kwantowej, takie jak: Hartree-Fock,
DFT (Teoria funkcjonatu gestosci), MP (rachunek zaburzen Mgllera—Plesseta), CC (metoda

sprzezonych klasterow).

Jedng z metod, ktoéra nie zostata jeszcze uzyta do wyznaczania energii dyspersyjnej jest
metoda ADC(2) (Algebraic-Diagrammatic Construction do drugiego rzedu). Jest to metoda
wykorzystujgca diagramatyczny rachunek zaburzen propagatora polaryzacyjnego. Jej koszt
obliczeniowy jest takiego rzedu jak dla metody MP2, a otrzymane wyniki sg na poziomie
CC2.

W tej pracy wykorzystano metode ADC(2) do opisu korelacji wewnatrzmonomerowej dla
energii dyspersyjnej. Zbadano asymptotyke otrzymanej energii, wynikajgcg z rozwiniecia

C
multipolowego: —?g, gdzie C, to wspotczynnik van der Waalsa, a R — odlegtos¢ migdzy

monomerami. Poréwnano otrzymang warto$¢ wspoétczynnika z wynikami uzyskanymi kilkkoma
innymi metodami kwantowymi.
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