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Tresci merytoryczne:

Definicja funkcji falowej w metodzie sprzezonych klasterow (CC), rozwiniecie wyktadnicze,
definicja operatora klasterowego, dziatanie operatora klasterowego na funkcje referencyjna,
ogoblna postac¢ réwnan sprzezonych klasteréw i wyrazenie na energie CC, twierdzenie
Campella-Bakera-Hausdorffa, pojecie wymiarowej ekstensywnosci. Diagramatyczna postac
catek jedno- i dwu-elektronowych oraz operatoréw klasterowych, ogélne zasady tworzenia
diagramow w metodzie CC, diagramatyczna postac réwnan na T1 i T2 dla stanu
hartree-fockowskiego (HF) w standardowym sformutowaniu. Nierdbwnowaznos¢ linii otwartych
w antysymetryzowanych diagramach réwnan sprzezonych klasteréw. Systematyczne
generowanie réznych rodzajéw diagramow (diagramy spdjne, diagramy niespdjne, diagramy
niezwigzane) pojawiajacych sie w rownaniach CC, eliminacja diagramow niespéjnych i
niezwigzanych. Alternatywna metoda wyprowadzania réwnan CC. Iteracyjne rozwigzywanie
rownan CC, generowanie diagramow wielociatowego rachunku zaburzen (Many Body
Perturbation Theory, MBPT) podczas iterowania réwnan CC. Metoda sprzezonych klasteréw ze
wzbudzeniami pojedynczymi i podwojnymi (model CCSD) dla stanu HF i nie-HF, metoda
sprzezonych klasteréw z petnym uwzglednieniem wzbudzen trzykrotnych (model CCSDT) i
wzbudzen czterokrotnych (model CCSDTQ). Pojecie diagramu posredniego i rzedu procedury
obliczeniowej. Przeksztatcenie przez podobienstwo, definicja hamiltonianu transformowanego.
Kwaziliniowa postac¢ rownan. Wyznaczanie wtasnosci molekularnych, optymalna geometria,
czestosci harmoniczne. Wyznaczanie energii wzbudzen przy uzyciu metody CC w potgczeniu z
metoda rownan ruchu (Equation of Motion, EOM). Definicja operatora R, rownanie
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Schroedingera dla stanéw wzbudzonych, postaé réwnan na amplitudy R i energie wzbudzen,
forma rownania wtasnego. Wykonanie testowych obliczen energii stanu podstawowego,
wtasno$ci molekularnych i energii wzbudzen.

Cele przedmiotu:

Nabycie umiejetnosci konstruowania réwnan CC (algebraicznie i diagramatycznie),
wykonywania obliczen, wyboru wtasciwego modelu CC, wyznaczania wtasnosci molekularnych.

Efekty ksztalcenia:

Po ukonczeniu kursu student powinien opanowac wiedze z zakresu podstaw metody CC w
stopniu pozwalajacym na jej praktyczne zastosowanie w teoretycznych badaniach matych
molekut jak réwniez by¢ w stanie rozréznia¢ rozne warianty metody CC.
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