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Dokładny opis układów wieloelektronowych w chemii kwantowej wymaga w zasadzie rozwiązania równania 

Równanie Schrödingera i wyznaczenia pełnej funkcji falowej. Jest to jednak obiekt bardzo złożony, trudny zarówno do 

obliczenia, jak i do interpretacji. Od dawna jednak wiadomo, że wiele kluczowych informacji o materii elektronowej, w 

szczególności o cząsteczkach, można uzyskać, posługując się znacznie prostszymi wielkościami: gęstością elektronową 

oraz jedno- i dwu-elektronowymi zredukowanymi macierzami gęstości. 

W pierwszej części seminarium zostaną wprowadzone te pojęcia oraz pokazany ich związek z pełną funkcją falo-

wą. Omówione zostaną również współczesne metody obliczeniowe, które pozwalają przewidywać strukturę elektrono-

wą cząsteczek bez bezpośredniego odwoływania się do funkcji falowej, wykorzystując jedynie wspomniane wielkości 

zredukowane. 

W drugiej części przedstawione zostaną deskryptory wiązań chemicznych i korelacji elektronowej, konstruowane 

w przestrzeni rzeczywistej na podstawie tych funkcji. Pokazane zostanie, w jaki sposób umożliwiają one interpretację 

charakteru stanu elektronowego (np. jonowego i kowalencyjnego), a także przewidywanie energii stanów wzbudzonych 

oraz różnych własności cząsteczek, takich jak polaryzowalność elektryczna. 
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