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zakres dziatalnosci:

Opracowujemy teorie chemii kwantowej, metody i algorytmy obliczeniowe do
przewidywania struktury elektronowej atoméw i czasteczek. Sa one (A B) (X) iy (*N 0) (X>
implementowane BAJAY 0 NJAY
w programach chemii kwantowej, w tym w naszym autorskim oprogramowaniu Extended Random Phase Approximation

GammCor. equation

Obszar naszych zainteresowan obejmuje:
e problem korelacji elektronowej,
e teorie funkcjonatu gestosci elektronowej,

e teorie funkcjonatu macierzy gestosci elektronowej,

Wizualizacja ggstosci energii dyspersji dla
e teorie oddzialywan molekularnych. dimeru wody.

Interesuja nas rowniez rzeczywiste problemy, w rozwigzaniu ktérych moglyby
pomoéc kwantowe metody obliczeniowe. Jednym z takich probleméw jest dziatanie
fotoprzetacznikdéw — molekut, ktére ulegaja odwracalnym zmianom strukturalnym | E40= = %Tr
pod wplywem naswietlenia swiatlem o okreslonej barwie. Wykorzystujac zaréwno
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wyniki obliczen, jak i eksperymenty naszych wspdtpracownikéw, staramy sie ustali¢, | Wyrazenie na energi¢ korelacji stosowalne do
uktadéw silnie skorelowanych wyprowadzone

ktore z teorii polaczenia adiabatycznego
z wlasnosci fotoprzetacznikow decyduja o istotnych parametrach ich dziatania.
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dziatalnos¢ obecna: i y i é@? N

Nasza obecna dziatalnos¢ koncentruje sie na metodach korelacji elektronowej — M - u’w
(1.95) (1.91) (1.89) (0.11)

opartych na teoriach potaczenia adiabatycznego (adiabatic connection) i przyblizenia
fal przypadkowych (random phase approximation). Naszym celem jest opracowanie
dokladnego i wydajnego podejScia do obliczania energii korelacji w silnie
skorelowanych czasteczkach.

Drugi nurt prac badawczych dotyczy oddziatywan molekularnych w uktadach
multireferencyjnych, w tym elektronowo wzbudzonych dimerach. W tym celu zostata
opracowana i zaimplementowana nowatorska metoda SAPT (symmetry adapted
perturbation theory).

W naszej grupie aktywnie rozwijane sa rowniez metody laczace teorie funkcjonatu
gestosci elektronowej z teoria funkdji falowej poprzez rozdzial zasiegowy operatora
oddziatywania elektronowego lub uzycie funkcjonalu gestosci on-top par
elektronowych.

Silnie skorelowane orbitale birodnika
C4H2-1,2-(CH2)2

przyszte dziatania:
Badanie uktadéw z silng korelacjq i rozwijanie algorytméw do obliczania energii korelagji.
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stowa kluczowe:

korelacja elektronowa, metody struktury elektronowej, teoria funkcjonatu gestosci, silna korelacja

lista propozycji stazy w danej grupie badawczej:
Teoria pp-RPA dla uktad6w silnie skorelowanych.
Funkcjonaty gestosci on-top par elektronowych.
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