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Przedstawiona rozprawa doktorska dotyczy badania oddziatywan miedzy-
molekularnych w klastrach wody. Gléwng motywacja do przeprowadzenia
prac byto znalezienie najbardziej stabilnego izomeru heksameru wody.

Obliczenia energii klastréw molekularnych zazwyczaj wykonuje sie wy-
korzystujac podejscie supermolekularne, ktore skupia sie na energii catego
uktadu. Wraz ze wzrostem wielkos$ci molekuty takie obliczenia staja sie coraz
bardziej kosztowne. W przedstawionej pracy zademonstrowano alternatywna
metode obliczeniowa oparta na rozwinieciu wielociatowym. Rozwinigcie to
jest szybkozbiezne dla catego szeregu uktadéw i umozliwia otrzymanie bar-
dzo doktadnych wynikéw przy wykorzystaniu znacznie mniejszych zasobow
obliczeniowych. Poprzez rozbicie duzych klastrow molekularnych na mniej-
sze poduktady oraz odpowiednie dobranie kombinacji metod obliczeniowych
i baz funkcyjnych w zaleznosci od wazkosci wktadu, otrzymano wielociato-
wy ,warstwowy protokot obliczeniowy” (SAMBA — stratified approximation
many-body approach). Wykorzystujac takie podejscie obliczeniowe udalo sie
uzyskaé¢ bardzo doktadne wyniki referencyjne dla izomeréw heksameru wody
oraz duzych klastréow tego waznego uktadu, jak 16-mer i 24-mer. Takie po-
dejécie moze by¢ z powodzeniem wykorzystane réwniez dla innych systemow.

Do precyzyjnych obliczen wlasnosci miedzyczasteczkowych niezbedny jest
odpowiedni potencjat molekularny. Liczne potencjaly tego typu stworzone
do modelowania wtasno$ci wody okazywaly sie za mato doktadne, gtownie
z powodu braku bezpos$redniego uwzglednienia w nich nieaddytywnych od-
dzialtywan trojcialowych. W zwigzku z tym opracowano nowy trojciatowy
potencjal dla wody zawierajacy ponadto zmodyfikowang czes¢ dwuciatows
oraz uwzgledniajacy oddziatywania wyzszych rzedow. Przy wykorzystaniu
najlepszych dostepnych nam metod wykonano obliczenia dla ponad siedem-
dziesieciu tysiecy trymerow wody. Otrzymany potencjat byt wystarczajaco
doktadny aby precyzyjnie przewidzie¢ stabilnosé¢ chemiczng heksamerow oraz
uzyska¢ bardzo doktadne wyniki dla wiekszych klastrow wody.



Modelowanie oddziatywan wody jest przedmiotem zywego zainteresowa-
nia wielu naukowcow. Inne grupy badawcze zaproponowaly alternatywne roz-
wigzania dla przedstawionych probleméw. Nasze podejscie byto konkurencyj-
ne, a przedstawione prace zyskaty znacza liczbe cytowan.



