
W prezentowanej pra
y zastanawiamy si� nad mo»liwo±
¡ stworzenia modelowego opisu

tzw. kolizyjnie indukowany
h (generowany
h przez oddziaªywania) wªasno±
i ukªadów

molekularny
h, hiper/polaryzowalno±
i, poprzez kompila
je numery
zn
h, tzw. ab initio,

metod i
h obli
zania z teorety
znym i anality
znym sposobem wyzna
zania. Sz
zególn¡

uwag� po±wi�
ono tzw. kompleksom van der Waalasa zbudowanym z liniowej 
z¡ste
zki

wodoru, H2, i skªadnika o symetrii sfery
znej, atomowego; w tej roli rozwa»amy wodór jed-

noatomowy. Przedstawione zostan¡ wyniki obli
ze« ab initio kartezjanski
h tensorów po-

laryzowalno±
i oraz i
h transforma
je do formy skªadowy
h sfery
zny
h. Warto±
i te b�d¡

nast�pnie skonfrontowane z anality
znie otrzymanymi odpowiednikami w 
elu zmody�kowa-

nia ty
h ostatni
h poprzez uwzgl�dnienie wkªadów po
hodz¡
y
h od oddziaªywa« wymien-

ny
h oraz od kilku dodatkow
h kon�gura
ji geometry
zny
h.
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