
Post¦p w in»ynierii materiaªowej i projektowaniu leków staje si¦ coraz bardziej zale»ny
od dost¦pno±ci symulacji numerycznych, które pozwalaj¡ na znalezienie wªa±ciwo±ci atomów,
cz¡steczek, polimerów i krysztaªów bez konieczno±ci przeprowadzania kosztownych pomiarów
eksperymentalnych. Aby konkurowa¢ z badaniami do±wiadczalnymi pod wzgl¦dem efekty-
wno±ci, takie symulacje, nazywane te» modelowaniem molekularnym, musz¡ charakteryzowa¢
si¦ zarówno wystarczaj¡c¡ dokªadno±ci¡, jak i niskimi kosztami obliczeniowymi. Chocia» chemia
kwantowa oferuje wiele takich metod numerycznych, s¡ one cz¦sto zbyt kosztowne, aby mogªy
by¢ stosowane w obliczeniach dla du»ych ukªadów spotykanych w praktyce.

Jedn¡ z rodzin metod chemii kwantowej jest teoria funkcjonaªów. Jej najcz¦±ciej u»ywana
wersja, czyli teoria funkcjonaªu g¦sto±ci (DFT), pozwala na przeprowadzanie stosunkowo szyb-
kich oblicze«, które jednak cz¦sto nie daj¡ wyników o wystarczaj¡cej dokªadno±ci. Dlatego os-
tatnio daje si¦ zauwa»y¢ znaczne zainteresowanie formalizmami wykorzystuj¡cymi alternatywne
funkcjonaªy. W±ród nich najbardziej obiecuj¡ca wydaje si¦ by¢ DMFT, tzn. teoria funkcjon-
aªu 1-macierzy (nazywanej te» jednoelektronow¡ zredukowan¡ macierz¡ g¦sto±ci lub po prostu
macierz¡ g¦sto±ci).

W niniejszym wniosku o grant opisane s¡ sposoby zwi¦kszenia dokªadno±ci metody DMFT
i rozszerzenia zakresu jej stosowalno±ci. W tym celu proponowane jest przeprowadzenie sze-
rokiego spektrum bada« obejmuj¡cych zarówno metody czysto matematyczne, jak i testowanie
numeryczne. Wykonanie tych bada« zaowocuje mo»liwo±ci¡ prowadzenia szybszych i znacznie
dokªadniejszych modelowa« molekularnych. Poniewa» przy±pieszy to prace nad nowymi lekami
i materiaªami, skorzystaj¡ na tym nie tylko naukowcy, ale i ogóª spoªecze«stwa.
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