Streszczenie

Niniejsza praca doktorska ma na celu zbadanie dwuatomowych uktadéw molekularny
przy pomocy metody (EDABI) opracowanej i stosowanej w naszym zespole, a nastepnie
zastosowanie jej do uktadow silnie skorelowanych elektronéw. W ten sposéb przyczy-
niamy sie do trwajacej dyskusji na temat podstaw chemii kwantowej, w szczegdlnosci
wiazan chemicznych i podstawowych aspektéw mechaniki kwantowej, zwlaszcza splata-
nia dwoch fermionéw. Wprowadzamy pojecia kowalencyjnosci wlasciwej i atomowogéci oraz
omawiamy ich role¢ w komplementarnej charakterystyce wiazan chemicznych. Badane dwu-
atomowe uklady molekularne to Hy, HeH", LiH, H," oraz Hy. Praca rozpoczyna sie od
doktadnego rozwigzania rozszerzonego modelu Heitlera-Londona dla H, a nastepnie skupia
sie dynamiczng interakcjg miedzy kowalencyjnoscig wtasciwa, atomowosciag i jonowoscig.
Ponadto, analizujemy dynamiczne wktady do energii stanu podstawowego, pochodzace ze
wszystkich jednoczastkowych i dwuczastkowych sktadnikéw. Podkreslono zwiazek miedzy
zachowaniem si¢ uktadow molekularnych a uktadéw nano na progu lokalizacji Mott-
Hubbarda. Praca obejmuje réwniez porownawczg analize wynikow uzyskanych metoda
EDABI z wynikami innych nowoczesnych metod chemii kwantowej, takich jak metoda kon-
figuracji oddziatywan (CI), czy metoda Hartree-Focka (HF'). W koncu odnosimy wprowad-
zone przez nas charakterystyki do korelacji splatania wyrazajac je poprzez entropie von
Neumanna.

Stowa Kluczowe: molekuta wodoru, dwuatomowe uktady molekularne, silne korelacje w
molekutach, kowalencyjno$¢ wtasciwa, atomowos¢, zjawisko Motta-Hubbarda w wiazaniu
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