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Implementacja i zastosowanie metody Hylleraasa-CI w dokladnych obliczeniach atoméw i mo-
lekul dwuatomowych — opis popularnonaukowy.

Badania nad atomami oraz molekutami dwuatomowymi maja bardzo dtuga histori¢, w przypadku molekut
dwuatomowych siggajaca poczatkéw XIX wieku. Najbardziej rozpowszechnione na ziemi pierwiastki, takie
jak azot, tlen czy woddr wystepuja wiasnie w postaci czasteczek dwuatomowych. Pomimo wielu lat badar,
nadal kryja one w sobie wiele tajemnic. Dzigki odkryciu oraz rozwojowi laserow mozliwe jest badanie ich
z niezwykla wrecz doktadnosScia. Najnowszy przetom w tej dziedzinie zwigzany jest z chlodzeniem atomdéw
oraz czasteczek do nieprawdopodobnie niskich temperatur. Okazato si¢, ze w temperaturach bliskich zeru bez-
wzglednemu — 0 K (—273.15°C) — atomy i czasteczki zachowuja si¢ zupelnie inaczej niz w wysokich tem-
peraturach. Badanie ich w takich warunkach temperaturach wymaga jednak ich schtodzenia. Aby otrzymacé
ultrazimne czasteczki trzeba bardzo doktadnie znac ich strukturg, to znaczy wiedzie¢ w jaki sposéb sa zbudo-
wane. Pomimo, Ze pomiary z uzyciem laseréw pozwalaja bardzo dokladnie poznaé energie przejs¢ pomigdzy
réznymi stanami czasteczek, zrozumienie budowy czasteczki na podstawie interpretacji tych przejsc jest trud-
nym zadaniem.

Poméc w tym wyzwaniu moze doktadny model teoretyczny. Rownanie opisujace dokladnie zjawiska che-
miczne, zwane réwnaniem Schrodingera, znane jest juz od 1926 roku. Niestety, jego rozwiazanie jest bardzo
skomplikowane i we wszystkich przypadkach poza kilkoma najprostszymi musimy si¢ uciec do uzywania przy-
blizen i korzystania z komputeré6w lub nawet superkomputeréw. Nawet wtedy, w wielu wypadkach rozwiazania
nie sa na tyle doktadne, zeby rywalizowaé z doktadnoS$cia pomiaréw do§wiadczalnych. Problemem w rozwia-
zaniu tego réwnania dla atoméw i molekut jest trudno$¢ w opisie tak zwanej korelacji elektronowej. Korelacja
elektronowa jest to efekt tego, ze ruch kazdego z elektronéw w atomie czy czasteczce jest powigzany z ruchem
pozostatych elektronéw. Powoduje to, ze do opis staje si¢ bardzo skomplikowany, poniewaz gdy chcemy po-
liczy¢ zachowanie pierwszego z elektronéw musimy znaé doktadnie zachowanie elektronu drugiego, a zeby
znaé doktadnie zachowanie drugiego potrzebujemy wiedzieé jak zachowuje si¢ elektron pierwszy, ktérego za-
chowanie chcemy przeciez policzy¢.

Chemicy kwantowi mierza si¢ z tym problemem juz od niemal stulecia. Udalo si¢ znalez¢ sposoby jego bar-
dzo doktadnego rozwiazania (z doktadnoscia poréwnywalna lub przewyzszajaca doktadnos¢ do§wiadczalna),
jednak ograniczaja si¢ one do atoméw i czasteczek z dwoma, trzema, lub czterema elektronami. Sposoby te
nazywa si¢ metodami jawnie skorelowanymi, poniewaz uwzgledniaja korelacje elektronowa w sposéb bezpo-
Sredni, poprzez wiaczenie odleglosci migdzy elektronami do funkcji falowej. Istnieja réwniez metody, ktére
pozwalaja opisaé setki lub nawet wigksze iloSci elektronéw, jednak ich doktadnosé jest wielokrotnie nizsza, niz
doktadnos¢ pomiar6éw przy pomocy laseréw. Opieraja si¢ one na tak zwanym przyblizeniu orbitalnym, gdzie
kazdy z elektronéw traktowany jest niezaleznie, dlatego tez nazywa si¢ metodami opartymi na przyblizeniu
jednoelektronowym.

W projekcie tym bedziemy rozwija¢ oraz implementowac¢ metode hybrydowa, taczaca zalety metod jaw-
nie skorelowanych oraz opartych na przyblizeniu jednoelektronowym. Podejscie to nazywa si¢ podejSciem
Hyllerasa-Oddziatywania Konfiguracji, poniewaz taczy ono metodg jawnie skorelowana wymys$lona przez Hyl-
leraasa, z oparta na orbitalach metoda Oddzialywania Konfiguracji. Potaczenie to ma na celu zachowa¢ doktad-
no$¢ metod jawnie skorelowanych, pozwalajac jednocze$nie na obliczenia z wigksza liczba elektronéw. Ze
wzgledu na to, ze dla atoméw oraz czasteczek dwuatomowych istnieja najbardziej doktane pomiary do§wia-
czalne, wlasnie te dwa typy uktadéw bedziemy badaé przy pomocy napisanego przez nas programu kompute-
rowego.

Poniewaz wiadomo, ze metody tego typu sa tym bardziej wymagajace obliczeniowo, im wigcej elektro-
néw branych jest pod uwage, konieczne bgdzie zaimplementowanie jej w sposob réwnolegly. Oznacza to, ze
program bedzie napisany tak, aby obliczenia mogly wykonywaé setki procesoréw jednocze$nie. Ze wzgledu
na powyzsze wymagania doktadne obliczenia zostana przeprowadzone w polskich centrach obliczeniowych, w
ktérych znajduja si¢ jedne z najszybszych superkomputeréw w tej czgsci Europy. Dzigki nim mozliwe bedzie
wielokrotne skrocenie czasu obliczen. Na przyktad obliczenia, ktére trwalyby kilka lat na zwyklym laptopie
zostang ukonczone w czasie kilku dni na superkomputerze. Umozliwi to zbadanie uktadéw atomowych i mo-
lekularnych z dokladnoscia, ktérej otrzymanie nie bylo by mozliwe ze wzgledu na zbyt dtugi czas trwania
obliczen.



