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Streszczenie

Zespot Teoretycznego Modelowania Proceséw Chemicznych
na Wydziale Chemii Uniwersytetu Wroctawskiego od 1996 roku
prowadzi badania struktury i dynamiki uktadéw molekularnych z
wykorzystaniem szeregu metod modelowania molekularnego.
Pierwszym kierownikiem byt prof. dr hab. Zdzistaw Latajka, a
obecnie jest nim dr hab. Stawomir Berski, prof. UWr. W okresie
swojej dziatalnosci naukowcy Zespotu byli Swiadkami rozwoju
metod obliczeniowych chemii kwantowej poczgwszy od metod
pétempirycznych chemii kwantowej poprzez metody ab initio
dla ukladow periodycznych, metody DFT, dynamiki
molekularnej ab initio, mechanochemii i Chemicznej Topologii
Kwantowej, a skonczywszy na wykorzystaniu metod sztucznej
inteligencji w chemii kwantowej. W tej ewolucji braliSmy udziat
realizujgc badania naukowe dotyczace chemii gazéw
szlachetnych, chemii fulerenéw, fizykochemii ciata statego,
mechanizméw  reakcji chemicznych, natury wigzania
chemicznego i oddziatywan niekowalencyjnych.

Stowa kluczowe

hydrogen bond, proton transfer, noble gas compounds,
molecular dynamics, nature of chemical bonds, ab initio,
computational mechanochemistry, disulfide bond, C7o fullerene,
endohedral fullerenes

wigzanie wodorowe, przeniesienie protonu, czgsteczki z
atomem gazu szlachetnego, dynamika molekularna, natura
wigzan chemicznych, ab initio, mechanochemia obliczeniowa,
wigzanie dwusiarczkowe, fuleren C70, fulereny endohedralne
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