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Postep w inzynierii materiatowej i projektowaniu lekow staje sie coraz bardziej zalezny
od dostepnosci symulacji numerycznych, ktore pozwalaja na znalezienie wtasciwosci atomow,
czasteczek, polimeréw i krysztatow bez koniecznodci przeprowadzania kosztownych pomiaréw
eksperymentalnych. Aby konkurowaé¢ z badaniami doswiadczalnymi pod wzgledem efekty-
wnosci, takie symulacje, nazywane tez modelowaniem molekularnym, musza charakteryzowac
sie zaréwno wystarczajaca doktadnoscia, jak i niskimi kosztami obliczeniowymi. Chociaz chemia
kwantowa oferuje wiele takich metod numerycznych, sa one czesto zbyt kosztowne, aby mogly
by¢ stosowane w obliczeniach dla duzych uktadéw spotykanych w praktyce.

Jedna z rodzin metod chemii kwantowej jest teoria funkcjonatow. Jej najczesciej uzywana
wersja, czyli teoria funkcjonatu gestosci (DFT), pozwala na przeprowadzanie stosunkowo szyb-
kich obliczen, ktore jednak czesto nie daja wynikéw o wystarczajacej doktadnosci. Dlatego os-
tatnio daje sie zauwazy¢ znaczne zainteresowanie formalizmami wykorzystujacymi alternatywne
funkcjonaty. Wsréd nich najbardziej obiecujaca wydaje sie by¢ DMFET, tzn. teoria funkcjon-
atlu 1-macierzy (nazywanej tez jednoelektronowsa zredukowana macierza gestosci lub po prostu
macierza gestosci).

W niniejszym wniosku o grant opisane sa sposoby zwiekszenia doktadnosci metody DMFT
i rozszerzenia zakresu jej stosowalno$ci. W tym celu proponowane jest przeprowadzenie sze-
rokiego spektrum badan obejmujacych zar6wno metody czysto matematyczne, jak i testowanie
numeryczne. Wykonanie tych badan zaowocuje mozliwosciag prowadzenia szybszych i znacznie
doktadniejszych modelowan molekularnych. Poniewaz przyspieszy to prace nad nowymi lekami
i materiatami, skorzystaja na tym nie tylko naukowcy, ale i ogot spoteczenstwa.



