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Orbitalna teoria komunikacyjna
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Podsumowanie

} v iA Iv] ieIC Z ACv]I*A piICel vC Z A Eu Z % E C

I KIE ‘0 AYWos Qddpkcji E}1 1] o Igmiany bazyna As * ] A}mdlekularnych
uls < Romunikacyjnych orag o}‘ ]} Zbadanie A %o s Ciunjcji polaryzacyjnycma
As * ]A)efektywnej reprezentacji bazy minimalnej orbitali atomowych.

T Zdefiniowanie alternatywnych miar entropowycE ' «A] | wraz ichels }AC ZU
jonowej i kowalencyjnej, poprzez |}u%. }IC Bzumu komunikacyjnego w
molekularnych | v s Zinformacyjnych. KIE ‘0 VA% SCAypu E}lls p
% E A }%} } Jma«BAi‘ Jd v spinformacyjnego na rodzaj ekstrahowanej
informaciji o strukturze elektronowep ] 1 .w

+ Opracowanie metody dekompozyciji dwu- i wielocentrowy@hi' «A] | ma sls } A
o }IE *‘o}symetrii, z wykorzystaniem molekularnych v s« &omunikacyjnych w
E}l 1] o oiwitdli molekularnych/naturalnych.

T Zdefiniowanie A+ %o +s 1C karglacji A] 1 whemicznych, 1Tui  Pra koncepcji
%} E Vi] ZI1%}' ' E V] 4] sCAomitali atomowych w formalizmie teorii
komunikacyjnej i teoriis w p 2Makkowa.

I h}Peov] vilefinici macierzy % @E& A }%} } ] weatuAkowych | v seA
informacyjnych w GE}1 1] o Idrbithli atomowychna wielowyznacznikowe funkcje
falowe.
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Podsumowanie

Aktualne i planowane badania:

T Wykorzystanie orbitalowej teorii komunikacyjnej w obliczajia s+ A}A 0o v Civ}"‘ ]
A1 | ehemicznychdlal <% 1w stanach wzbudzonych.

} Opracowanie algorytmu obliczania elektronowego indek€E}u 3C Iv}ituli mPa
koncepcjach ACA} I Ce<I'z orbitalowej teorii komunikacji. W CE » unifikacji
populacyjnych i energetycznych miar stabilizacji aromatycznej.

I Praca nade(}Eups}A lokalnych IECS E§A}v EwWarkowa E}ils <A
% E A }%)} } Blekwdnbwych wE}i 1] o 1§94« Mirshfelda.

T Badania nad zastosowaniem teorii komunikacyjnej orbitali naturalnych w obliczeniach
energii korelacji elektronowej w atomach i «§ || (Mgnajeri2009

T Wykorzystanie tzw. kryterium kontragradienciji, 1 i Pria nieaddytywnej 1'‘ ]
informacji Fishera w@E}I 1] o bpbitdli atomowych, w analizies C1}Z 1] sCA w
niekowalencyjnych.
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