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Wyktadowca: prof. dr hab. Stanistaw Kucharski

Tresci merytoryczne:

Model czgstek niezaleznych. Jednowyznacznikowa funkcja falowa. Rownania Hartree-Focka.
Pojecie energii korelacji. Energia korelacji jako sktadnik catkowitej energii atoméw i molekut.
Wktady korelacyjne do wtasnosci molekularnych, energii dysocjacji, energii standéw
przejéciowych. Podstawowe metody wyznaczania korelacji elektronowej w atomach i
czgsteczkach. Wyjscie poza przyblizenie jednoelektronowe. Operatory drugiej kwantyzacji,
reguty komutaciji, wektor stanu w formalizmie liczby obsadzen. Metoda oddziatywania
konfiguracji (Cl). Funkcja falowa w metodzie petnego mieszania konfiguracji (FCI). Ograniczona
metoda CI: CID - konfiguracje dwukrotnie wzbudzone, CISD — metoda CI ze wzbudzeniami
pojedynczymi i podwdjnymi, metoda Cl uwzgledniajgca wyzsze wzbudzenia elektronowe.
Wyprowadzane rownan sekularnych w metodzie Cl. Metoda Davidsona diagonalizacji duzych
macierzy. Energia stanu podstawowego i stanéw wzbudzonych w r6znych modelach metody CI.
Metoda bezposredniego mieszania konfiguracji (DCI). Operatory wzbudzen w ujeciu operatoréw
kreacji - anihilacji. Schemat iteracyjny w metodzie DCI. Rachunek zaburzen w teorii korelaciji
elektronowej. Rachunek zaburzen w ujeciu Brillouina-Wignera (BW) i w ujeciu
Rayleigha-Schroedingera (RS). Poprawki perturbacyjne do funkcji falowej i do energii. Wyrazy
renormalizacyjne w metodzie RS i sposoby ich generowania (bracketing technique).
Wielociatowy rachunek zaburzen i podziat Moellera-Plesseta (MP). Operator korelaciji
elektronowej. Poprawki korelacyjne dla stanéw Hartree-Focka. Pierwsza poprawka MP jako
sktadnik energii Hartree-Focka. Drugi rzad rachunku zaburzen Moellera-Plesseta dla stanow
hartree-fockowskich i niehartree-fockowskich. Wyzsze rzedy rachunku zaburzen. Reguta 2n+1.
Metoda sprzezonych klasteréw (CC). Eksponencjalna parametryzacja funkcji falowe;j.
Rozwiniecie klasterowe. Operatory klasterowe wzbudzen. Modele metody CC. Ogélna postac
rownan na amplitudy. Schemat iteracyjny w metodzie CC. Model CCSD(T), zastosowania i
przyktady obliczen metodg CC.



specjalizacja/przedmioty-specjalizacyjne/24-teoria-korelacji-elektronowej-w-atomach-i-czasteczkach

Teoria korelacji elektronowej w atomach i czasteczkach

Cele przedmiotu:

Zapoznanie studentéw z najwazniejszymi metodami wyznaczania korelacji elektronowej,
przedstawienie zalet i wad poszczegolnych schematéw obliczeniowych.

Efekty ksztalcenia:

Student powinien umie¢ scharakteryzowac poszczego6line metody, rozumie¢ ich wzajemne
powigzania i zaleznoéci oraz umiec¢ zinterpretowac wyniki obliczen.
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