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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych Orbitalowa teoria komunikacji 

1 
Orbitalowa teoria komunikacji 
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���‘�Ž�‡�•�—�Ž�ƒ�”�•�›���•�ƒ�•�ƒ�Ï���•�‘�•�—�•�‹�•�ƒ�…�›�Œ�•�›�á���‘�†�†�œ�‹�ƒ�Ï�›�™�ƒ�•�‹�‡-komunikacja, szum-informacja. 
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Entropia warunkowa: Wzajemna informacja: 

Orbitalna teoria komunikacyjna 

P(16|16) 
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Entropia Shannona:    H(M)  =  S(M| M)  +  I(M:M) 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych Orbitalowa teoria komunikacji 



Informacyjny diagram Venna 
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H(M) H(M�¶) 

I(M:M�¶) S(M|M�¶) S(M�¶|M) 

H(M)      --  ���U�H�G�Q�L�D���Q�L�H�S�H�Z�Q�R���ü���]�G�D�U�]�H�Q�L�D���H�O�H�N�W�U�R�Q�R�Z�H�J�R���Z���]�E�L�R�U�]�H��M 

S(M|M�¶)  --  ���U�H�G�Q�L�D���Q�L�H�S�H�Z�Q�R���ü���]�G�D�U�]�H�Q�L�D���H�O�H�N�W�U�R�Q�R�Z�H�J�R���Z���]�E�L�R�U�]�H��M gdy wiemy, 
    jakie zdarzenie ze zbioru M�¶���P�L�D�á�R���P�L�H�M�V�F�H 

I(M:M�¶)  --  informacja o zdarzeniu elektronowym w zbiorze M �M�D�N�����G�R�V�W�D�U�F�]�D��   
    �]�Q�D�M�R�P�R���ü���]�G�D�U�]�H�Q�L�D���]�H���]�E�L�R�U�X��M�¶�� 

�Ä�=�G�D�U�]�H�Q�L�H���H�O�H�N�W�U�R�Q�R�Z�H�´  �S�R�O�H�J�D���Q�D���]�O�R�N�D�O�L�]�R�Z�D�Q�L�X���H�O�H�N�W�U�R�Q�X���]���F�D�á�N�R�Z�L�W�H�M���S�R�S�X�O�D�F�M�L��
�F�]���V�W�H�F�]�N�L���Q�D���H�O�H�P�H�Q�F�L�H���]�E�L�R�U�X��M, tj. fragmencie molekularnym, atomie lub orbitalu. 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych Orbitalowa teoria komunikacji 



�‡ �t���Œ�µ�v���l���•�š�����i�}�v���Œ�v�}�‘���]���Á���•���v�•�]�����D���Œ�l�}�Á���W 

�‡ �K�Œ���]�š���o�v�����š���}�Œ�]�����l�}�u�µ�v�]�l�����Ç�i�v�����]���š���}�Œ�]�����s���w���µ���Z�•�Á���D���Œ�l�}�Á�����‰�}�Ì�Á���o�����}���o�]���Ì�Ç����
�Œ�Ì�'���Ç���Á�]���Ì���w���v�����‰�}���•�š���Á�]�����Ì�v���i�}�u�}�‘���]���•�š�����i�}�v���Œ�v�Ç���Z���‰�}�‰�µ�o�����i�]�����š�}�u�}�Á�Ç���Z�����]��
�u�����]���Œ�Ì�Ç���P�'�•�š�}�‘���]�����o�������}�Á�}�o�v���i���(�µ�v�l���i�]���(���o�}�Á���i�U���š�i�X���Ì���Œ�•�Á�v�}���i�����v�}- jak i 
wielowyznacznikowej�X���t���‰�}�����i�‘���]�µ���c�l�o���•�Ç���Ì�v�Ç�u�_���v�]�����i���•�š���š�}���u�}�Ï�o�]�Á���X 

�‡ �^�š�����i�}�v���Œ�v�}�‘�����D���Œ�l�}�Á�����Œ�}�Ì�l�s�����µ�����o���l�š�Œ�}�v�}�Á���P�}���i���•�š���Á���Œ�µ�v�l�]���u���v�]���Ì���'���v�Ç�u��
�‰�}���Ì�]���s�µ�������s�l�}�Á�]�š���i���‰�}�‰�µ�o�����i�]�����o���l�š�Œ�}�v�}�Á���i�����Ì���•�š�����Ì�l�]���v�����•�l�s�����}�Á����r-centrowe, 
�š�i�X���‰�}�‰�µ�o�����i�������š�}�u�}�Á���U���Œ�Ì�'���Ç���Á�]���Ì���w�X 
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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ���…�Š�‡�•�‹�…�œ�•�‡�‰�‘���™���’�”�œ�‡�•�–�”�œ�‡�•�‹�ƒ�…�Š���ˆ�—�•�•�…�›�Œ�•�›�…�Š Orbitalowa teoria komunikacji 



���v�š�Œ�}�‰�}�Á���������•�l�Œ�Ç�‰�š�}�Œ�Ç���Á�Ç���Œ���v�Ç���Z���µ�l�s�����•�Á 

���‘�”�×�™�•�ƒ�•�‹�‡ �†�‡�•�•�”�›�’�–�‘�”�×�™ entropowych molekularnych �•�ƒ�•�ƒ�Ï�×�™ informacyjnych �†�™�×�…�Š 
izoelektronowych �…�œ�¦�•�–�‡�…�œ�‡�• (6e, 3 MO, 4 AO). Baza minimalna (MINI). 
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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych Orbitalowa teoria komunikacji 



Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 

2 
���v�š�Œ�}�‰�}�Á�����Œ�Ì�'���Ç���Á�]���Ì���w 
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���‡�–�‡�”�•�‹�•�‹�•�–�›�…�œ�•�‡���•�ƒ�•�ƒ�Ï�›���•�‘�•�—�•�‹�•�ƒ�…�›�Œ�•�‡���™���”�‘�œ�†�œ�‹�‡�Ž�…�œ�‘�ä�…�‹��orbitali molekularnych. 



�E�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���Ì�Œ�����µ�l�}�Á���v�����v�����Á�Ç�i�‘���]�µ 

     ���Á�����v�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���]�v�(�}�Œ�u�����Ç�i�v�����u�µ�����o�����Á�]���Ì���v�]�����������vH   w etanie: 
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�3�U�D�Z�G�R�S�R�G�R�E�L�H���V�W�Z�D 
�Ä�Z�H�M���F�L�R�Z�H�´ �$�W�R�P���Z�
�J�O�D 

                                       Atom wodoru                          
 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�/�X���������Á�����v�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���‰�Œ�Ì���‰�s�Ç�Á�µ���]�v�(�}�Œ�u�����i�]���}���‰�}�‰�µ�o�����i�]�����o���l�š�Œ�}�v�}�Á���i�����š�}�u�µ�W 
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�3�U�D�Z�G�R�S�R�G�R�E�L�H���V�W�Z�D 
�Ä�Z�H�M���F�L�R�Z�H�´ 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 

�E�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���Ì�Œ�����µ�l�}�Á���v�����v�����Á�Ç�i�‘���]�µ 



�/�/�X���������Á�����v�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���‰�Œ�Ì���‰�s�Ç�Á�µ���]�v�(�}�Œ�u�����i�]���}���µ���Ì�]���o�������K���Á���Á�]���Ì���v�]�����Z�W 
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�3�U�D�Z�G�R�S�R�G�R�E�L�H���V�W�Z�D 
�Ä�Z�H�M���F�L�R�Z�H�´ 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 

�E�]���Ì���o���Ï�v�����l���v���s�Ç���Ì�Œ�����µ�l�}�Á���v�����v�����Á�Ç�i�‘���]�µ 



���v�š�Œ�}�‰�}�Á�����l�Œ�}�š�v�}�‘�����Á�]���Ì���v�]���������y�vY  
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�F�]���V�W�H�F�]�N�D 

atom atom 

atom atom 

�Z�L���]�D�Q�L�H 

atom atom 

�Z�L���]�D�Q�L�H 

atom atom 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�W�Œ�Ì�Ç�l�s�����}�Á�����Á�Ç�v�]�l�]���}���o�]���Ì���w 

Metoda DFT/B3LYP/3-�����*�����J�H�R�P�H�W�U�L�H���U�y�Z�Q�R�Z�D�J�R�Z�H�� 
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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���•�–�”�‘�’�‘�™�‡���”�œ�¸�†�›���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 

3 
�����l�}�u�‰�}�Ì�Ç���i�����]�v�����l�•�•�Á���l�}�Á���o���v���Ç�i�v�}�‘���]���Á�]���Ì���w 
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���‡�–�‡�”�•�‹�•�‹�•�–�›�…�œ�•�‡���•�ƒ�•�ƒ�Ï�›���•�‘�•�—�•�‹�•�ƒ�…�›�Œ�•�‡���™���”�‘�œ�†�œ�‹�‡�Ž�…�œ�‘�ä�…�‹��orbitali molekularnych. 
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Wirtualne MO  
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23.17  = 9  

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�:���l���Ì�����(�]�v�]�}�Á�������‰�Œ���Á���}�‰�}���}���]���w�•�š�Á�����D�K���}�P�Œ���v�]���Ì�}�v�������}���‰�}�‰�µ�o�����i�]���Á�]���Ì���v�]�����y-Y? 
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�S�U�D�Z�G�R�S�R�G�R�E�L�H���V�W�Z�R 

amplituda 

�Z�L���]�D�Q�L�H���;�²Y  

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�W�Œ�Ì�Ç�l�s�����}�Á�����Á�Ç�v�]�l�]���}���o�]���Ì���w 

���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���”�œ�¸�†�×�™���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ���•�‹�Ž�•�—���’�”�‘�•�–�›�…�Š���…�œ�¦�•�–�‡�…�œ�‡�•���á���•�‡�–�‘�†�ƒ�ã�������	�������������‘�”�ƒ�œ�����	�������[���������…�…-pVDZ. 
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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�����l�}�u�‰�}�Ì�Ç���i�����Œ�Ì�'���µ���Á�]���Ì���v�]�����������Œ�}�u���š�Ç���Ì�v�}�‘�� 

���’�Ï�›�™���†�‡�Ž�‘�•�ƒ�Ž�‹�œ�ƒ�…�Œ�‹���‡�Ž�‡�•�–�”�‘�•�‘�™�‡�Œ���•�ƒ���”�‘�œ�•�Ï�ƒ�†���”�œ�¸�†�—���™�‹�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ���•�ƒ���•�•�Ï�ƒ�†�‘�™�‡�ä�����‡�–�‘�†�ƒ�������	�����������ä 
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niearomatyczne aromatyczne 

Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�K�Œ���]�š���o�����Œ�Ì�'���•�Á���Á�]���Ì���w���ï-centrowych 

X�² Y�² Z  
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Probabilistyczne modele wi�¦�œ�ƒ�•�‹�ƒ chemicznego w przestrzeniach funkcyjnych ���‡�•�‘�•�’�‘�œ�›�…�Œ�ƒ���‹�•�†�‡�•�•�×�™���•�‘�™�ƒ�Ž�‡�•�…�›�Œ�•�‘�ä�…�‹���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ 



�W�Œ�Ì�Ç�l�s�����}�Á�����Á�Ç�v�]�l�]���}���o�]���Ì���w 
HF2

-    (RHF/MINI) B2H6
     (RHF/MINI) 

C4H6
     (RHF/MINI) 

C6H6
     (RHF/MINI) 

���”�œ�›�•�Ï�ƒ�†�›���‘�”�„�‹�–�ƒ�Ž�‹���”�œ�¸�†�×�™���™�‹�¦�œ�ƒ�Ñ�����[-centrowych. Metoda RHF/MINI. 
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�•�Œ�����µ�l�}�Á���v�����‰�Œ���Á���}�‰�}���}���]���w�•�š�Á�����ð-atomowe 

�‡ �t���‰�Œ�Ì�Ç���o�]�Ï���v�]�µ���v�]���Ì���o���Ï�v�Ç���Z���‰�}�‰�µ�o�����i�]���Á�]���Ì���w�W 

X               Y 
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�‡ �t�•�‰�•�s���Ì�Ç�v�v�]�l���l�}�Œ���o�����i�]���Á�]���Ì���w�����y�v�z�������]�������y�[�v�[�z���W 

�S�R�Z�V�W�D�Z�D�Q�L�H���M�H�G�Q�H�J�R���Z�L���]�D�Q�L�D���V�S�U�]�\�M�D��
zrywaniu tego drugiego 

�E�U�D�N���Z�]�D�M�H�P�Q�H�J�R���Z�S�á�\�Z�X���Z�L���]�D�� 

�S�R�Z�V�W�D�Z�D�Q�L�H���M�H�G�Q�H�J�R���Z�L���]�D�Q�L�D���Z�]�P�D�F�Q�L�D���W�R��
drugie 
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Metoda: DFT / B3LYP / aug-cc-pVTZ / NAO 
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Metoda: DFT / B3LYP / aug-cc-pVTZ / NAO 

0.4037 

0.4022 

0.5529 

0.5545 

0.1742 
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���}���v���i�Á���Ï�v�]���i�•�Ì�Ç���Z���Á�Ç�v�]�l�•�Á���µ�Ì�Ç�•�l���v�Ç���Z���Á���Œ���u�����Z���‰�Œ�����Ç�����}�l�š�}�Œ�•�l�]���i���Ì���o�]���Ì���u�W 

�‡ �K�l�Œ���‘�o���v�]�� �Á�‰�s�Ç�Á�µ redukcji �Œ�}�Ì���Ì�]���o���Ì�}�‘���] i zmiany bazy na �Á�s���‘���]�Á�}�‘���] molekularnych 
�µ�l�s�����•�Á komunikacyjnych oraz �]�o�}�‘���]�}�Á�� zbadanie �Á�‰�s�Ç�Á�µ funkcji polaryzacyjnych na 
�Á�s���‘���]�Á�}�‘���] efektywnej reprezentacji bazy minimalnej orbitali atomowych.  

 
�‡ Zdefiniowanie alternatywnych miar entropowych �Œ�Ì�'���•�Á �Á�]���Ì���w oraz ich �•�l�s�����}�Á�Ç���Z�U 

jonowej i kowalencyjnej, poprzez �����l�}�u�‰�}�Ì�Ç���i�' szumu komunikacyjnego w 
molekularnych �l���v���s�����Z informacyjnych. �K�l�Œ���‘�o���v�]�� �Á�‰�s�Ç�Á�µ typu �Œ�}�Ì�l�s�����µ 
�‰�Œ���Á���}�‰�}���}���]���w�•�š�Á na �Á���i�‘���]�µ �l���v���s�µ informacyjnego na rodzaj ekstrahowanej 
informacji o strukturze elektronowej �Á�]���Ì���w.  

 
�‡ Opracowanie metody dekompozycji dwu- i wielocentrowych �Œ�Ì�'���•�Á �Á�]���Ì���w na �•�l�s�����}�Á�� 

o �}�l�Œ���‘�o�}�v���i symetrii, z wykorzystaniem molekularnych �l���v���s�•�Á komunikacyjnych w 
�Œ�}�Ì���Ì�]���o���Ì�}�‘���] orbitali molekularnych/naturalnych.  

 
�‡ Zdefiniowanie �Á�•�‰�•�s���Ì�Ç�v�v�]�l�� korelacji �Á�]���Ì���w chemicznych, �����Ì�µ�i�������P�} na koncepcji 

�‰�}�‘�Œ�����v�]���Z i �����Ì�‰�}�‘�Œ�����v�]���Z �}�����Ì�]���s�Ç�Á���w orbitali atomowych w formalizmie teorii 
komunikacyjnej i teorii �s���w���µ���Z�•�Á Markowa. 

 
�‡ �h�}�P�•�o�v�]���v�]�� definicji macierzy �‰�Œ���Á���}�‰�}���}���]���w�•�š�Á warunkowych �l���v���s�•�Á 

informacyjnych w �Œ�}�Ì���Ì�]���o���Ì�}�‘���] orbitali atomowych na wielowyznacznikowe funkcje 
falowe.  
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Aktualne i planowane badania: 

�‡ Wykorzystanie orbitalowej teorii komunikacyjnej w obliczaniu �]�v�����l�•�•�Á �l�}�Á���o���v���Ç�i�v�}�‘���] 
�Á�]���Ì���w chemicznych dla ���Ì���•�š�����Ì���l w stanach wzbudzonych.  

 
�‡ Opracowanie algorytmu obliczania elektronowego indeksu ���Œ�}�u���š�Ç���Ì�v�}�‘���] �����Ì�µ�i�������P�} na 

koncepcjach �Á�Ç�Á�}���Ì�����Ç���Z �•�]�' z orbitalowej teorii komunikacji. �W�Œ�•���� unifikacji 
populacyjnych i energetycznych miar stabilizacji aromatycznej.  

 
�‡ Praca nad �•�(�}�Œ�u�µ�s�}�Á���v�]���u lokalnych �l�Œ�Ç�š���Œ�]�•�Á �•�š�����i�}�v���Œ�v�}�‘���] Markowa �Œ�}�Ì�l�s�����•�Á 

�‰�Œ���Á���}�‰�}���}���]���w�•�š�Á elektronowych w �Œ�}�Ì���Ì�]���o���Ì�}�‘���] ���š�}�u�•�Á Hirshfelda.  
 
�‡ Badania nad zastosowaniem teorii komunikacyjnej orbitali naturalnych w obliczeniach 

energii korelacji elektronowej w atomach i ���Ì���•�š�����Ì�l�����Z(Mohajeri,2009). 
 
�‡ Wykorzystanie tzw. kryterium kontragradiencji, �����Ì�µ�i�������P�} na nieaddytywnej ���Ì�'�‘���] 

informacji Fishera w �Œ�}�Ì���Ì�]���o���Ì�}�‘���] orbitali atomowych, w analizie �•�s�����Ç���Z �}�����Ì�]���s�Ç�Á���w 
niekowalencyjnych. 
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