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Теорию функционала электронной плотности для атомов, молекул и кристаллов можно сформулировать, используя локальную термодинамическую аналогию и рассматривая электронное облако как идеальный электронный газ [2]. Информационная энтропия такого газа выражается через квази-вероятностную функцию распределения электронов по координатам и импульсам f(r,p). Наиболее вероятный вид этой функции находят из принципа максимума информационной энтропии при условии, что f(r,p) воспроизводит электронную плотность и плотность кинетической энергии электронов.
Мы обнаружили, что принцип минимума информации Фишера [1] приводит к точно такому же виду функции f(r,p). Определенная нами плотность информации Фишера if(r), количественно характеризующая неоднородность f(r,p) относительно импульсных переменных в точке физического пространства r, имеет следующий вид:
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Здесь ρ(r) – электронная плотность, а ts(r) – положительно-определенная плотность кинетической энергии электронов, рассматриваемых как независимые частицы. Мы установили, что if(r) пропорциональна плотности обменной энергии, приходящейся на электрон. Визуализация функции if(r) для ряда атомов и молекул с помощью модифицированной нами программы Mutiwfn [3] показала, что информация Фишера if(r) характеризуется серией локальных максимумов, разделенных минимумами. Такая структура if(r) отражает оболочечное строение атомов и молекул и выявляет области локализации валентных электронов связи и неподеленных электронных пар. В этом отношении if(r) дает такую же химически важную информацию, как и хорошо известная функция локализации электронных пар (ELF); при этом никаких дополнительных приближений не требуется. Мы предлагаем использовать информацию Фишера if(r) в качестве нового дескриптора химического связывания. Примером, иллюстрирующим это предложение, служит двумерное распределение if(r) и ее одномерный профиль вдоль главной оси симметрии молекулы SO2 на рисунках ниже. 
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