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Wprowadzenie

Dzigki stalemu rozwojowi metod chemii kwantowej oraz szybko ro-
sngcej mocy obliczeniowej maszyn cyfrowych coraz bardziej mozliwe
staje si¢ praktyczne realizowanie proroczej wizji Paula Diraca z 1929
roku, gloszacej, ze rozwiazanie réwnan mechaniki kwantowej pozwo-
li na przewidywanie wszelkich wlasciwosci chemicznych. Odnosi sie
to szczegodlnie do molekut organicznych, odgrywajacych istotna role
w biologii i medycynie.

Wymniki obliczen kwantowo-chemicznych stanowia juz dzisiaj al-
ternatywne zrédlo informacji o strukturze trwalych zwiazkéw che-
micznych, standéw przejsciowych, mechanizmach reakcji chemicznych,
widmach w podczerwieni, Ramana, NMR, energii oddzialywan mie-
dzyczasteczkowych oraz wielu innych wtasciwoséci chemicznych i fi-
zycznych. Moze to by¢ szczegélnie cenne, gdy do$wiadczalne infor-
macje sa niedostepne. Niemniej, wiele interesujacych wielkosci fizycz-
nych i chemicznych oraz duzych ukladéw molekularnych pozostaje
ciagle poza zasiegiem aktualnie dostepnych teorii i programéw. Dla-
tego tez poczatkujacy uzytkownik powinien mieé¢ swiadomo$é¢ ograni-
czonego zakresu stosowalnosci poszczegdlnych metod oraz wielkosci
mozliwych btedéw i powinien konsultowaé¢ watpliwosci z bardziej za-
awansowanymi specjalistami.

Chociaz w Polsce wydano dotad kilkanascie podrecznikéw che-
mii kwantowej, to brak bylo dotad opracowania skierowanego do
studentow innych specjalnodci, zawierajacego oprécz krotkiego opi-

su najpopularniejszych metod obliczeniowych takze liczne przyklady
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praktycznych zastosowan z zakresu chemii organicznej. Luka ta mo-
ze byé¢ wypelniona przez niniejsze opracowanie, ktére mozna polecié¢
studentom i doktorantom zainteresowanym zastosowaniami chemii
kwantowej w chemii organicznej, biochemii i biologii oraz inzynierii

materialowe;.

W. Andrzej Sokalski
Zakltad Modelowania Molekularnego i Chemii Kwantowej

Politechniki Wroctawskiej



Przedmowa

Drodzy Czytelnicy, oddajemy do Waszych rak opracowanie, ktore po-
wstalo na podstawie prowadzonych na Wydziale Chemii UMK zajeé¢
oraz naszych doswiadczen zgromadzonych w ciagu lat pracy w ze-
spotach interdyscyplinarnych. Wszedzie dookota — takze w grupach
eksperymentalnych naszego Wydziatu, sasiedniego Wydziatu Biolo-
gii 1 wérdd zaprzyjaznionych farmaceutéw zza miedzy — istnieje silna
potrzeba stosowania narzedzi chemii obliczeniowej. Powoduja to nie
tylko rosnace ceny odczynnikow, ale réwniez prosta ciekawos¢ Swiata
i cheé¢ zrozumienia go cho¢ troche lepiej. Zainteresowany obliczenia-
mi eksperymentator ma do wyboru samodzielne proby wykorzystania
dostepnego oprogramowania lub nawigzanie kontaktu z osoba, ktora
moze mu w tym poméc (nazywana w dalszym tekscie obliczalnikiem,
zajmujaca sie stosowaniem narzedzi chemii obliczeniowej do rozwiazy-
wania probleméw chemicznych, w odréznieniu od teoretyka, ktérego
pasja i praca jest rozwijanie metod chemii kwantowej)!. W pierwszym
przypadku tatwo trafi¢ na odpowiednie oprogramowanie dostepne na-
wet za darmo, ale jego instalacja i zastosowanie do badanego proble-
mu juz nie zawsze sg proste i intuicyjne dla osoby, ktérej praca toczy

sie w laboratorium chemicznym. Drugi sposéb powinien wigec mocno

!To sztuczne rozréznienie ma wylgcznie na celu zwrécenie uwagi Czytelnika-
-eksperymentatora, ze ,tych innych” takze interesuje przyroda jako taka, a nie
wylacznie jej opis czysto matematyczny. Najczesciej zamilowanie do przyrody
napedza dziatania réwniez wyrdznionych tu teoretykow, a zwykle oprécz rozwoju
metod testuja i stosuja je oni do modelowania miedzy innymi zjawisk chemicznych,
czyli sa rownoczesnie obliczalnikami.
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utatwi¢ zycie eksperymentatora. Jednak nie zawsze oczywiste jest,
gdzie szukac¢ kontaktu. Najprostsze rozwiazania — rozejrzenie sie do-
okota i poszukanie wokél siebie kogo$, kto postuguje sie sprawnie
narzedziami chemii obliczeniowej — nie zawsze pierwsze przychodza
do glowy. Ponadto pojawiaja sie watpliwosci dotyczace komunikacji
i obaw przed ewentualng rozmowa ze wzgledu na wynoszona jeszcze
ze szkoty, a potem kultywowana na studiach takze na kierunkach che-
micznych i farmaceutycznych nieche¢ do matematyki i narzedzi ma-
tematycznych. Eksperymentator po studiach chemicznych, ktéry ma
za soba kurs matematyki i chemii kwantowej i obydwa te egzaminy
czesto wspomina nieprzyjemnie, nie mysli swobodnie o przyjaznych
kontaktach z osobami, ktére mogg od niego wymagaé znéw tych sa-
mych skomplikowanych rzeczy i méwi¢ do niego malo zrozumiatym
jezykiem. Konieczne zatem jest odmitologizowanie metod chemii obli-
czeniowej i wypracowanie wspolnego jezyka pomiedzy eksperymenta-
torami i obliczalnikami. Wymaga to wspélpracy obu stron: ekspery-
mentator musi umieé¢ przedstawi¢ swoj problem w sposéb konkretny
i umozliwiajacy jego analize numeryczna, natomiast obliczalnik —
dobraé¢ odpowiednie narzedzia do badanego problemu. Zatem ekspe-
rymentator musi wykazaé¢ choéby minimalna znajomo$¢ mozliwosci
chemii obliczeniowej, aby umie¢ wyrazi¢ swoje potrzeby. Uniwersy-
teckie kursy chemii kwantowej sa wysoce zmatematyzowane i dotycza
zagadnien chemii stricte teoretycznej. Jak na ironie, taki kurs kon-
czy sie zwykle tam, gdzie zaczynaja sie zainteresowania organika —
na uktadach dwu-, a w najlepszym przypadku kilkuatomowych. Nie
ulatwia to wiec zycia adepta technik obliczeniowych pracujacego na
co dzien eksperymentalnie, poniewaz nie wskazuje wprost zwigzku
wyprowadzanych pracowicie rownan z pozadanym wspotczynnikiem
podzialu pomiedzy oktanol i wode czy informacja o skrecalnosci wia-

$ciwej badanej czasteczki?. Z drugiej strony, jezeli eksperymentator

2Chociaz bez kursu chemii kwantowej trudno rozumieé¢ budowe atomu i cza-
steczki i zawilosci ich zachowania w Srodowisku reakcji.





