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Dokladne i wydajne metody obliczeniowe oparte na formalizmie grupy renormalizacyjnej
macierzy gestosci DMRG dla duzych czasteczek

Obliczenia kwantowo-chemiczne odgrywaja obecnie pelnoprawna role w badaniach
chemicznych. Chemia obliczeniowa pomaga analizowa¢ 1 wyjasnia¢ obserwacje
eksperymentalne, wspomaga projektowanie nowych materialdbw 1 pozwala przewidywaé
wlasciwosci nowych czasteczek. Pomimo ogromnego postepu w rozwoju metod obliczeniowych,
istnieje wciaz kategoria probleméw chemicznych, czekajacych wiarygodny opis teoretyczny. Od
dawna znanym problemem i wyzwaniem dla istniejacych metod sa tak zwane uktady chemiczne
z quasidegeneracja, znane rowniez jako uktady z silnie skorelowanymi elektronami.

Wiele waznych probleméw chemicznych nalezy do tej kategorii, np. rozrywanie/tworzenie
wiazan homolitycznych, uktady otwartopowtokowe 1 wzbudzone stany elektronowe, kompleksy
metali przejsciowych i stany przejsciowe reakcji chemicznych. Mimo imponujacego postepu w
rozwoju metod teorii funkcjonalu gestosci (DFT), nie sa one wiarygodne, gdy stosuje si¢ je do
probleméw chemicznych z quasidegeneracja. Metoda DMRG (density matrix renormalization
group), z drugiej strony, jest dedykowana do efektywnego uwzgledniania quasidegeneracji w
czasteczkach. Pomija ona jednak wazny element korelacji elektronowej, tzw. korelacjg
dynamiczna. W konsekwencji, zastosowaniec DMRG do ukladow chemicznych jest nadal
ograniczone.

Celem proponowanego projektu jest opracowanie i wdrozenie nowych narzgdzi obliczeniowych
opartych na DMRG, ktore sa odpowiednie do rozszerzania silnie skorelowanych czasteczek i ich
zastosowanie do trudnych problemow, takich jak struktura elektronowa biologicznie istotnych
kompleksow metali przejsciowych. Aby osiagna¢ ten cel, planujemy opracowanie poprawki na
dynamiczna korelacje elektronowa dopasowana do DMRG oraz metod kwantowego
embeddingu, ktore znaczaco rozszerza mozliwosci zastosowania DMRG do duzych uktadow.
Drugim celem projektu sa szybkie algorytmy obliczeniowe dla nowych metod i ich wydajna
rownolegta implementacja w pakiecie obliczeniowym chemii kwantowe;.

Nowe narzedzia obliczeniowe pozwola na przelamanie ograniczen w doktadnosci i
rozmiarowych obecnie dostgpnych metod opartych na DMRG.



