Gestos¢ elektronowa i zredukowane macierze gesto$ci jako narzedzia opisu i przewidywania wlasciwosci
czasteczek
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Doktadny opis uktadow wieloelektronowych w chemii kwantowej wymaga w zasadzie rozwiazania réwnania
Rownanie Schrodingera i wyznaczenia pelnej funkcji falowej. Jest to jednak obiekt bardzo ztozony, trudny zaréwno do
obliczenia, jak i do interpretacji. Od dawna jednak wiadomo, ze wiele kluczowych informacji o materii elektronowej, w
szczegblnoscei o czasteczkach, mozna uzyskaé, postugujac si¢ znacznie prostszymi wielko$ciami: gestoscig elektronowa
oraz jedno- i dwu-elektronowymi zredukowanymi macierzami gestosci.

W pierwszej czgséci seminarium zostang wprowadzone te pojgcia oraz pokazany ich zwiazek z petna funkcja falo-
wa. Omowione zostang rowniez wspotczesne metody obliczeniowe, ktore pozwalaja przewidywac strukture elektrono-
wa czasteczek bez bezposredniego odwotywania si¢ do funkcji falowej, wykorzystujac jedynie wspomniane wielkosci
zredukowane.

W drugiej cze$ci przedstawione zostang deskryptory wiagzan chemicznych i korelacji elektronowej, konstruowane
w przestrzeni rzeczywistej na podstawie tych funkcji. Pokazane zostanie, w jaki sposob umozliwiajg one interpretacje
charakteru stanu elektronowego (np. jonowego i kowalencyjnego), a takze przewidywanie energii stanoéw wzbudzonych
oraz roznych wlasnosci czasteczek, takich jak polaryzowalnos¢ elektryczna.
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Za swojg dziatalno$¢ naukows zostala uhonorowana m.in. nagroda International Academy of Quantum Molecular
Science.

Aktywnie uczestniczy w dziatalno$ci wydawniczej wiodacych czasopism naukowych. Od 2024 roku peini funkcje
redaktora w Physical Review Letters. Byta takze edytorem w The Journal of Physical Chemistry Letters, a od wielu lat
jest cztonkinig zespotu redakcyjnego Scientific Reports.



