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Streszczenie pracy doktorskiej

Praca opisuje realizacje celu badawczego skupiajgcego si¢ na znalezieniu metody
obliczeniowej dla miar reaktywnosci, takich jak lokalna miekkosé. funkcja Fukui i globalna
twardo$c, na podstawie funkcji gestoéci elektronowej, poza przyblizeniem réznic skonczonych.
Zostata podjeta proba wykorzystania tej wiedzy wcelu przewidywania zmian funkcji
termodynamicznych w wyniku reakcji. Wykorzystano teoremat gradientowy umozliwiajacy
bezposrednie powigzanie migdzy funkcja gestosci elektronowej badanego obicktu, a lokalna
migkkoscig, bez potrzeby wykonywania rézniczkowania po liczbie elektronéw N. Przedstawiono
roboczy wzor prowadzacy do lokalnej migkkosci stanowigcy racjonalne przyblizenie, uzasadnione
na podstawie zasady krotkiego zasiegu dla materii elektronowej, NEM. Stosujac powyzsza metode
do atoméw, wykazano jej przydatnos¢ w fatwym dostepie do nieosiagalnych w inny sposdb
danych ilosciowych dotyczacych miekkosci (lokalnej i globalnej) dla atoméw i jondw.
Podstawowe wyniki prognozy przedstawiono w postaci radialnych rozkladow lokalnej migkkosci
1 funkcji Fukui. To otworzylo droge do obliczen kolejnych pochodnych gestosci elektronowej,
a tym samym wskaznikow reaktywnosci. Wypracowana metode wykorzystano takze do analizy
pochodnych gestoéei opisywanych przez orbitale wodoropodobne, co pozwolito m. in. ujawnié
zalezno$¢ migkkosci globalnej od liczby atomowej jadra. Pokazano wyniki dla pierwszej i drugiej
pochodnej ggstosci elektronowej po N (liczbie elektronéw) ipo u (potencjale chemicznym).
Wyniki zastosowano do obliczenia zmian funkeji stanu AN, AE i Au zaburzanych przez zmiane
potencjatu zewngtrznego Av(r). Udowodniono, ze lokalna migkkos¢ oraz lokalna hipermiekkogé
dostarczaja kluczowych informacji chemicznych na temat wrazliwoéci gestosci orbitalnej
na zaburzenie potencjalu zewnetrznego Aw(r), prowadzace do wymiany clektronéw AN

oraz odpowiadajacych im zmianom funkeji stanu AE, Ap.



