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RECENZJA

Numer specjalny czasopisma �Molecular Physics� (t. 120, nr 19�20), wyda-
wanego przez Taylor & Francis, po wi cono osobie profesora Lutos awa Wol-
niewicza (1930�2020) � znakomitego  zyka i chemika kwantowego, jednego 
z najwybitniejszych polskich uczonych. Redaktorami zeszytu s  wspó pracowni-
cy i przyjaciele profesora z Wydzia u Fizyki, Astronomii i Informatyki Uniwer-
sytetu Miko aja Kopernika w Toruniu: Stanis aw Dembi ski, Jacek Karwowski 
i Józef Szudy, oraz Trygve Helgaker z Wydzia u Chemii Uniwersytetu w Oslo. 
Umieszczono w nim 31 artyku ów inspirowanych pracami profesora Wolniewi-
cza w dziedzinie  zyki molekularnej i chemii kwantowej, przygotowanych za-
równo przez wspó pracowników Lutos awa Wolniewicza, jak i jego m odszych 
nast pców z ró nych krajów. 

We wst pie (0) do tego okoliczno ciowego numeru redaktorzy przypomnie-
li prac  W odzimierza Ko osa (1928�1996) i Lutos awa Wolniewicza dotycz c  
widma cz steczki wodoru, wykonan  w 1968 r. z wykorzystaniem najlepszych 
ówczesnych technik obliczeniowych. Praca ta podawa a warto ci bardzo dok ad-
nie obliczonych energii stanów moleku y H

2
. Okaza y si  one wyra nie ni sze 

od zmierzonych wcze niej przez Gerharda Herzberga (1904�1999), noblist  
i najbardziej uznany ówczesny autorytet. Kolejne pomiary Herzberga wykaza y 
jednak doskona  zgodno  z obliczeniami Ko osa i Wolniewicza, co by o ich 
wielkim sukcesem oraz sukcesem nowoczesnych metod obliczeniowych � jedne-
go z kamieni milowych rozwoju chemii kwantowej. Jak pisz  autorzy wst pu do 
numeru specjalnego, trwaj ca 15 lat wspó praca Ko osa i Wolniewicza nie tylko 
ugruntowa a pozycj  obu autorów na naukowej scenie i da a nowy bodziec do 
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rozwoju podstaw chemii kwantowej, ale te  doskonale scala a nurt wynikaj cy 
z poszukiwania rozwi za  trudnych problemów chemicznych (Ko os) z wyko-
rzystaniem matematycznego aparatu  zyki (Wolniewicz). 

Dwa pierwsze artyku y w omawianym zeszycie, 1 i 2, maj  charakter histo-
ryczny. Pierwszy z nich przygotowali redaktorzy numeru (Stanis aw Dembi ski, 
Trygve Helgaker, Jacek Karwowski, Józef Szudy). Ich tekst charakteryzuje z bli-
skiej, osobistej perspektywy ycie i dzia alno  naukow  Lutos awa Wolniewicza 
i przedstawia wiele faktów wa nych dla dokumentacji dziejów  zyki w Polsce. 
Drugi artyku  (Kurt Dressler, ETH Zurich) dotyczy blisko dwudziestoletniej 
wspó pracy Lutos awa Wolniewicza i Kurta Desslera, podczas której obaj uczeni 
wykorzystywali znakomit  baz  komputerow  ETH w Zurichu do najbardziej 
zaawansowanych oblicze  z zakresu chemii kwantowej. 

Do historycznych materia ów mo na tak e zaliczy  artyku  26 (Grzegorz 
P. Karwasz, Miko aj Karawacki, Fabio Carelli, Kamil Fedus, Uniwersytet Miko-
aja Kopernika w Toruniu). Wychodz c od przypomnienia znaczenia krótkiego 

dwustronicowego artyku u Ko osa i Wolniewicza, omawiaj cego zastosowanie 
metody wariacyjnej do opisu cz steczki wodoru, autorzy pokazuj  w swoim tek-
cie, jak interpretacja cz steczki wodoru z perspektywy rozpraszania elektronów 

i pozytronów przyczyni a si  do lepszego zrozumienia tych procesów w szero-
kim zakresie energii.

Po osobistych wspomnieniach i historycznych uwagach, kolejne artyku y nu-
meru specjalnego przedstawiaj  wyniki aktualnych prac ró nych autorów, prze-
wa nie z Polski. 21 artyku ów po wi cono zagadnieniom teoretycznym, 7 � kwe-
stiom do wiadczalnym.

Grup  prac do wiadczalnych otwiera opis nowoczesnych eksperymentów 
prowadzonych ró nymi technikami spektroskopii molekularnej. I tak, praca 3 
(Arthur Fast, Samuel A. Meek, Instytut Chemii Bio zycznej im. Maxa Plancka 
w Getyndze) omawia precyzyjne pomiary cz sto ci przej  oscylacyjnych w ho-
moj drowych izotopach moleku  wodoru, jakie wykonano w Getyndze z u y-
ciem zaawansowanej aparatury i laserowych technik pomiarowych (precyzyjne 
lasery, strumie  atomowy, grzebie  cz sto ci laserowych). To zestawienie nowo-
czesnego eksperymentu z wczesnymi pracami Wolniewicza, wietnie ilustruje 
post p jaki si  dokona  w ultraprecyzyjnej spektroskopii molekularnej od czasów 
pomiarów Herzberga i pierwszych wyników Ko osa i Wolniewicza. 

Nast pna praca do wiadczalna 4 (Christian Wellers, Magnus R. Schenkel, 
Gouri S. Giri, Stephan Schiller, Uniwersytet w Düsseldor e; Kenneth R. Brown, 
Duke University, Durham) dotyczy eksperymentu z ultrazimnymi molekularny-
mi jonami wodorowymi sch odzonymi i spu apkowanymi w temperaturze ok. 
0,5 mK. Autorzy tej pracy zademonstrowali ca y wachlarz zaawansowanych 
technik: och adzanie chmury jonowej, jej kontrolowane adowanie do pu apki 
radio-cz sto ciowej, identy kacj  cz stek za pomoc  spektroskopii masowej, 
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a tak e �ch odzenie stowarzyszone� (sympathetic cooling) i precyzyjne wzbu-
dzenie wybranego przej cia oscylacyjnego. 

Praca 6 (Kin Fung Lai, Edcel John Salumbides, Maximilian Beyer, Wim 
Ubachs, Vrije Universiteit, Amsterdam) jest opisem do wiadczenia, w którym 
zbadano s abo zwi zane rezonanse moleku  H

2 
powsta ych w dwufotonowej fo-

tolizie cz steczki H
2
S. Do wiadczenie dostarczy o pierwszych dok adnych war-

to ci sta ych rozpraszania fal s w rozpraszaniu H + H na podstawie oblicze  ab 
initio z uwzgl dnieniem przyczynków relatywistycznych i QED. Do wiadczalny 
charakter maj  te  prace 7 i 9. W pracy 7 (Joanna Sobczuk, Tomasz Urba czyk, 
Jaros aw Koperski, Uniwersytet Jagiello ski) wykonanej przez grup  Jaros awa 
Koperskiego w Krakowie opisano metodyk  podwójnego rezonansu optyczno-
optycznego stosowanego w badaniach prostych moleku  van der Waalsa CdAr 
i ZnAr z u yciem nadd wi kowej wi zki molekularnej. Z kolei w pracy 9 (Piotr 
Kowalczyk, Uniwersytet Warszawski; Anna Grochola, W odzimierz Jastrz b-
ski, Instytut Fizyki Polskiej Akademii Nauk) przedstawiono wyniki otrzymane 
z dwukolorow  laserow  spektroskopi  polaryzacyjn  cz steczki Na

2
. W pomia-

rach tych odkryto nieznany wcze niej stan elektronowy 71
u
.

Kolejna praca do wiadczalna 15 (Maximilian Beyer, Vrije Universiteit Am-
sterdam i ETH Zurich; Frédéric Merkt, ETH Zurich) to opis pomiarów i analizy 
fotojonizacji cz steczki HD. W artykule przeprowadzono analiz  masow  i joni-
zacyjn  widm fotoelektronów w s siedztwie progów jonizacyjno-dysocjacyjnych 
przy trójfotonowo rezonansowym wzbudzeniu. 

Praca 20 (Tom M. Rubin, Marian Sarrazin, Physikalish-Technische Bundes- 
anstalt, Berlin; Nikolai F. Zobov, Rosyjska Akademia Nauk; Jonathan Tennyson, 
University College London; Oleg L. Polyansky, Rosyjska Akademia Nauk, Uni-
versity College London) dotyczy laserowych pomiarów widma absorpcji w podczer-
wieni cz steczek wody. Autorzy donosz  o uzyskaniu subprocentowej dok adno ci, 
która pozwoli a im na precyzyjne zwery kowanie teoretycznych przewidywa . 

Jak ju  zosta o zaznaczone, wi kszo  prac zamieszczonych w numerze tema-
tycznym b d cym przedmiotem niniejszej analizy to prace teoretyczne, na ogó  
blisko zwi zane ze spektroskopi  moleku  wodoru. Pewnym wyj tkiem jest tu ar-
tyku  5 W odzimierza Jaskólskiego z Uniwersytetu Miko aja Kopernika w Toru-
niu po wi cony obliczeniom struktury elektronowej grafenu � tematyki pozornie 
odleg ej od pierwotnych zainteresowa  Lutos awa Wolniewicza, ale najwyra -
niej zainspirowanej precyzyjnymi metodami rozwijanymi w jego pracach. 

Poni ej przedstawiamy zwi le tematyk  pozosta ych prac teoretycznych 
umieszczonych w omawianym numerze. Na ko cu recenzji przytaczamy te  spis 
prac z ca ego numeru. 

Praca 8 (Yasuyo Hatano, Shigeyoshi Yamamoto, Uniwersytet Chukyo, 
Nagoya i Toyota, Japan) zawiera rozwini cie nierelatywistycznych oblicze  
Hartree-Focka (HF) dla wszystkich 117 atomów od He do Og (oganesson, liczba 
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atomowa 118) i przestawienie warto ci ca kowitej energii HF (z dok adno ci  
do 30 cyfr). W pracy 10 (A.M. Tucholska, Micha  Lesiuk, Robert Moszy ski, 
Uniwersytet Warszawski) omówiono metod  oblicze  sprz e  spin-orbita opar-
t  na technice coupled cluster i metodzie Hartree-Focka, popularnym podej ciu 
do oblicze  uk adów wielocia owych. Kolejny tekst (Sylwia Sieci ska, Szymon 

miga, Ireneusz Grabowski, Uniwersytet Miko aja Kopernika w Toruniu; Fabio 
Della Sala, Eduardo Fabiano, Uniwersytet Salento, Lecce, W ochy, W oski Insty-
tut Technologiczny w Arnesano) opisuje zastosowanie tzw. semi-kanonicznych 
efektywnych potencja ów drugiego rz du (OEP2-sc), które uzupe niaj  zestaw 
metod ab initio. Autorzy podkre laj  niewielki koszt obliczeniowy opisywanego 
podej cia.

Praca 12 (Krzysztof Pachucki, Uniwersytet Warszawski; Jacek Komasa, Uni-
wersytet Adama Mickiewicza w Poznaniu) stanowi omówienie wyników obli-
cze  energii izotopologów moleku  wodoru zawieraj cych tryt. Stosuj c nie-
adiabatyczn  metod  wariacyjn , autorzy wyznaczyli nierelatywistyczne energie 
nisko po o onych stanów rowibracyjnych cz steczek HT, DT, i T

2
 z wzgl dnymi 

dok adno ciami 10 13 10 14, a wi c przekraczaj cymi poprzednie warto ci o kil-
ka rz dów wielko ci. W kolejnym tek cie w recenzowanym tomie grupa bada-
czy z Politechniki Gda skiej (Klaudia B czek, Patryk Jasik, Tymon Kilich, Józef 
E. Sienkiewicz) przedstawi a wykresy adiabatycznych energii potencjalnych dla 
cz steczki NaK, uzyskane przy pomocy oblicze  ab initio z uwzgl dnieniem ko-
relacji elektronowych. 

W artykule 14 (Krzysztof Strasburger, Politechnika Wroc awska; Jerzy Cio-
s owski, Uniwersytet Szczeci ski) zastosowano rozk ad liczby elektronów i ich 
energii kinetycznej dla dwóch jednoelektronowych sk adników cz steczki LiH 
na przyczynki zwi zane z ró nymi rzutami (stany |m|) indywidualnych kr tów 
na o  cz steczki. W ten sposób pokazano, e do wyznaczenia energii kinetycz-
nych wystarcz  przyczynki odpowiadaj ce ma ym warto ciom |m|. Kolejna pra-
ca teoretyczna � 16 (Leonid Gorb, Uniwersytet Stanowy Jackson, Narodowa 
Akademia Nauk Ukrainy; Mykola Ilchenko, National Academy od Sciences of 
Ukraine; Jerzy Leszczynski, Uniwersytet Stanowy Jackson) � dotyczy zastoso-
wania teorii funkcjona ów g sto ci do oblicze  zdolno ci adsorpcji rozmaitych 
organicznych zanieczyszcze  przez grafen i jego pochodne. Autorzy zrobili to 
obliczaj c adsorpcj  kwasów per uorooktanowych i per uorooktansulfonicz-
nych z roztworów wodnych przez powierzchnie tlenków grafenu. W artykule 
17 (Ilias Magoulas, Jun Shen, Piotr Piecuch, Uniwersytet Stanowy Michigan) 
autorzy opisali bardzo zaawansowane obliczenia potencja ów oddzia ywania 
w pier cieniach H

6
.

Z kolei w pracy 18 (Jeroen C.J. Koelemeij, Vrije Universiteit, Amsterdam) 
przedstawiono teoretyczne modelowanie wyników spektroskopii i korelacji prze-
suni  nadsubtelnych i cz sto ci rowibracyjnych w molekule HD+. W 19 (Micha  
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Si kowski, Krzysztof Pachucki, Uniwersytet Warszawski) omówiono dok adne 
obliczenia wariacyjne potencja u Borna-Oppenheimera dla stanów wzbudzonych 
moleku  wodoru z symetriami ,  i . Dla wi kszo ci opisanych stanów, przed-
stawione wyniki s  obliczone po raz pierwszy, a inne s  obliczone z dok adno ci  
o rz dy wielko ci lepsz  od poprzednich. 

W artykule 21 Leszek Meissner (Uniwersytet Miko aja Kopernika w Toruniu) 
opisuje badania korelacji elektronów w atomach i moleku ach z zastosowaniem 
metody sprz onych klasterów (CC). W pracy 22 (Alexander V. Turbiner, Naro-
dowy Uniwersytet Autonomiczny Meksyku; Horacio Olivares-Pilón, Metropoli-
talny Uniwersytet Autonomiczny, Meksyk) meksyka scy badacze rozwijaj  teo-
ri  i konstruuj  proste analityczne potencja y modeluj ce PEC, pozwalaj ce na 
opis rowibracyjnych widm diatomowych moleku  bez przeprowadzania rozbu-
dowanych oblicze  numerycznych. Kolejny artyku  (Saeed Nasiri, Uniwersytet 
Nazarbayev, Nur-Su tan, Kazakhstan; Ludwik Adamowicz, Universytet Arizony 
w Tucson, Norweska Akademia Nauk i Literatury; Sergiy Bubin, Uniwersytet 
Nazarbayev, Nur-Su tan, Kazakhstan) przedstawia najdok adniejsze dotychczas 
przeprowadzone obliczenia elektronowej a niczno ci pi cioelektronowej cz -
steczki bez przybli enia Borna-Oppenheimera. Obliczenia s  wykonane na przy-
k adzie cz steczki LiH. W pracy 24 (Jacek Karwowski, Uniwersytet Miko aja 
Kopernika w Toruniu; Andreas Savin, Uniwersytet Sorbona w Pary u) autorzy 
rozwa aj  zagadnienie kolascencji, czyli warunki, kiedy hamiltoniany dwóch 
cz stek nie dadz  si  przedstawi  jako suma dwóch problemów jednocz stko-
wych. 

Artyku  25 (Ankit Raj, Yen-Bang Chao, Henryk A. Witek, Narodowy Uni-
wersytet Yang Ming Chiao Tung, Hsinchu, Tajwan) dotyczy oblicze  widm ra-
manowskich za pomoc  metod ab initio. Autorzy wskazuj  na potrzeb  rozwoju 
dok adniejszych metod obliczeniowych, stosowalnych tak e do cz steczek ze 
zniekszta con  geometri . W pracy 27 (Monika Stanke, Uniwersytet Miko aja 
Kopernika w Toruniu; Ludwik Adamowicz, University of Arizona w Tucson, 
Norweska Akademia Nauk i Literatury) omówiono wyniki precyzyjnych obli-
cze  dla czterech najni szych stanów 3D i stanu podstawowego atomu berylu. 
W obliczeniach za o ono sta o  mas j der i niezale ne od spinu poprawki rela-
tywistyczne. 

Praca 28 (Andrzej K dziorski, Uniwersytet Miko aja Kopernika w Toruniu; 
J. Patrick Zobel, Universytet Wiede ski; Marek Kro nicki, Uniwersytet Gda ski; 
Jaros aw Koperski, Uniwersytet Jagiello ski) dotyczy oblicze  ab initio energii 
stanów rydbergowskich kompleksów ZnAr. Autorzy uwzgl dniaj  stany koreluj -
ce do asymptot (4s6s) 1S

0
 atomów Zn i rozwa aj  ró ne ograniczenia dok adno ci 

swoich oblicze . W pracy 29 (Edit Mátyus, Dávid Ferenc, Uniwersytet Loránda 
Eötvösa w Budapeszcie) obliczono nieadiabatyczne poprawki masowe za pomoc  
metody wariacyjnej. Obliczenia rozszerzaj  trzydziestoletnie wyniki Wolniewicza 
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i Dresslera odpowiadaj ce sekwencji EF, GK, H.H, S5 i S6 1
g

+ cz steczki wodoru 
i mog  by  przydatne dla wielowymiarowych uk adów elektronowych. 

W artykule 30 (Jacek Kobus, Andrzej K dziorski, Uniwersytet Miko aja Ko-
pernika w Toruniu) zbadano mo liwo  rozwi zania równania Diraca-Focka dla 
moleku , które mo na zastosowa  do jednoelektronowych dwuatomowych cz -
steczek z punktowymi i sko czonymi j drami. 

Ostatnia praca tomu (Jie J. Bao, Donald G. Truhlar, Uniwersytet Minnesoty, 
Minneapolis; Matthew R. Hermes, Thais R. Scott, Laura Gagliardi, Uniwersytet 
Chicago, Narodowe Laboratorium Argonne, Lemont; Andrew M. Sand, Uniwer-
sytet Butlera, Indianapolis; Roland Lindh, Uniwersytet w Uppsali) przedstawia 
obliczenia silnie sprz onych struktur w pobli u degeneracji. Autorzy rozwijaj  
i stosuj  metod  wielokon guracyjnej teorii (MC-PDFT) stosuj cej metod  ana-
litycznych gradientów. 

Wydawcy numeru specjalnego �Molecular Physics� nie tylko przybli yli syl-
wetk  i dokonania profesora Lutos awa Wolniewicza � przez bardzo trafny dobór 
autorów indywidualnych przyczynków, uda o im si  zademonstrowa  imponuj cy 
rozwój metod opartych na precyzyjnych obliczeniach kwantowo-chemicznych za-
inicjowanych przez Lutos awa Wolniewicza i ich nies abn ce do dzi  znaczenie.
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