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Od metody sprzezonych klasterow w Kkierunku semi-lokalnego funkcjonalu korelacyjnego Kohna-Shama

Wigkszo§¢ badan prowadzonych w ramach projektu koncentrowa¢ si¢ bedzie na efektywnym opisie
korelacji elektronowej w uktadach wieloelektronowych w ramach metod opartych na funkcji falowej (ang. Wave
Function Theory - WFT) jak i na gestosci elektronowej (ang. Density Functional Theory - DFT) w
implementacji Kohna-Shama (KS).

Metody opracowane w ramach KS-DFT sa obecnie najbardziej popularnymi i efektywnymi metodami
stosowanymi w obliczeniowej chemii kwantowej, chemii teoretycznej, fizyce ciata statego, czy nanotechnologii.
Implementacje tych metod znalazty si¢ juz w zdecydowanej wigkszosci pakietow programow przeznaczonych
do obliczen kwantowo-chemicznych i wykorzystywane sa w wielu obliczeniach prowadzonych dla uktadow
atomowych, molekularnych, krystalicznych a takze duzych uktadéw biologicznych i nanostruktur. Podstawowa
zaleta metod typu DFT, jest znacznie nizszy koszt obliczeniowy, w poréwnaniu z metodami typu ab initio WFT,
pozwalajacy na obliczenia dla znacznie wigckszych uktadéw. Doktadnos¢ i efektywnos¢ metod typu DFT
bezposrednio zalezy od przyblizen i jakosci funkcjonatdéw wymienno-korelacyjnych uzywanych w tych
metodach. Niestety wigkszo$¢ znanych, popularnych i powszechnie stosowanych funkcjonatow korelacyjnych i
wymiennych daje zadowalajagce wyniki tylko w pewnych obszarach zastosowan, a poprawno$¢ wynikow
otrzymanych dla innych (zblizonych) zagadnien jest czgsto nieprzewidywalna. Dlatego tez poszukiwanie
poprawnych, bardziej doktadnych, opartych na ugruntowanych podstawach teoretycznych i relatywnie prostych
funkcjonatow wymienno-korelacyjnych stalo si¢ priorytetowym zadaniem dla chemikéw kwantowych i fizykow
wykorzystujacych metody DFT.

Jednym z mozliwych rozwigzah powyzszych probleméw jest wykorzystanie zaleznych od orbitali
funkcjonatow wymienno-korelacyjnych w metodach Kohn-Sham DFT. To prowadzi bezposrednio do metody
potencjatu efektywnego (ang. Optimized Effective Potential — OEP), ktora razem z KS DFT definiuje ab initio
DFT. Kombinacja wydajno$ci metod DFT oraz doktadnos$ci i mozliwos$ci systematycznego poprawiania metod
typu WFT daje nadziej¢ i gwarancj¢ na przeniesienie chemii obliczeniowej na nowy poziom pozwalajacy na
doktadny opis wlasnosci elektronowych realistycznych uktadow. Niestety mozliwosci ab initio DFT sa ciagle
ograniczone przez wiele praktycznych i technicznych problemoéw, blokujacych szerokie stosowanie tych metod
w chemii obliczeniowej. Jednym z glownych problemow jest koszt obliczeniowy tych metod, ktdry jest nawet o
3 rzgdy wyzszy niz koszt standardowych, zaleznych od ggsto$ci metod KS-DFT.

Zaktadamy, ze w naszym projekcie rozwigzemy problem zbyt wysokiego kosztu numerycznego metod typu
ab initio DFT poprzez opracowanie nowe klasy zaleznych od gestosci funkcjonatow semi-lokalnych, bazujacych
i kompatybilnych z zaleznymi od orbitali funkcjonatami wymiennymi typu OEPx/KLI/LHF. Pozwoli to na
stosowanie powyzszych metod do nowej znacznie szerszej klasy probleméw w chemii obliczeniowe;j.

Wszystkie rozwigzania zostang zaimplementowane w programach do obliczen kwantowych-chemicznych
np. ACES?2 a takze utworzona zostanie biblioteka libxc. Oczywiscie, na etapach posrednich a w szczego6lnosci na
etapie koncowym przeprowadzona zostanie walidacja nowo opracowanych metod poprzez wykonanie szerokiej
klasy testow dla standardowych benchmarkéw kwantowo-chemicznych. Projekt pozwoli to takze na
poszukiwanie nowych, bardziej zaawansowanych metod opisujacych efekty korelacyjne i pozwalajacych na
definiowanie nowych funkcjonatow zarowno w ab initio DFT jak i standardowym KS-DFT.



