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e prosty uktad 4-elektronowy

e Niewystarczajace poprzednie

CO CHCEMY OSIAGNAC?

(©)

DLACZEGO CZASTECZKA HELU?

e Niezrownana doktadnosc obliczen

wyniki

e najwyzsza doktadnos¢ obliczen energetycznych

e interpretacja eksperymentow spektroskopowyc

e weryfikacja Modelu Standardowego

JAKIE SA ZASTOSOWANIA?
e ultrazimna fizyka kilku ciat

e wysokorozdzielcza spektros

e chtodzenie laserowe uktadu

Rev. A108, 052821 (2023)

kopia laserowa
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METODOLOGIA NIEPEWNOSC TEORETYCZNA
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METODOLOGIA PODSTAWY TEORETYCZNE

Przyblizenie Adiabatyczne O Borna-Oppenheimera
Wit (r,R)) = [Tnue(R)) @ [¥(r; R))

e Rozdzielenie ruchu jaderi elektronow
e Nieskonczenie ciezkie jadra atomowe

e Wyznacznik Slatera KL/ 1 P1(2))  p2(2)) - Jea(2))

P, =
e Funkcja falowa jedno-wyznacznikowa ‘ O> /N
e Teoria pola sredniego (SCF)

oi(n) loa(m))

Spinorbital

e Obraz w pierwszej i drugiej kwantyzagji |Bg) = (H &g) lvac)
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T. Helgaker, et al. Molecular Electronic-Structure Theory, Wiley (2000)



METODOLOGIA COMPOSITE APPROACH

e Metoda wariacyjna
e Wktad wszystkich mozliwych konfiguragji

elektronowych w danej przestrzeni Hilberta .
o Wartosc doktadna w danej bazie funkcyjnej C E C_CL&T &Z + E C,a,b&Jf &2&3&’& + ...
— ai abij
Operator korelagcji

Full Cl Skalowalnosc¢ rozmiarowa

Liczba orbitali — M M
e ()
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T. Helgaker, et al. Molecular Electronic-Structure Theory, Wiley (2000)



METODOLOGIA COMPOSITE APPROACH

Metoda Sprzezonych Klasterow (CC) A
Teo) = e |®o)
. ZTn

e Wyznacznik Slatera jako stan referencyjny

o Efekty korelacyjne i A "T .
 Niewariacyjna implementacja metody — E E tal’, , an a1 ana'h Q.
1 Zn aji,...
e CCSD a, b’ . O O Qo0
e CCSD(T) O 0O
e Fquation-of-Motion CC3 (EOM-CC3) o o0 @O o0 ﬁ é 0 (;}‘%0
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T. Helgaker, et al. Molecular Electronic-Structure Theory, Wiley (2000)



METODOLOGIA COMPOSITE APPROACH

Metoda Sprzezonych Klasterow (CC) A
Teo) = e |®o)

e Wyznacznik Slatera jako stan referencyjny
e Efekty korelacyjne
e Niewariacyjna implementacja metody

e CCSD

e CCSD(T)

e Equation-of-Motion CC3 (EOM-CC3)
e CCSDT

6/12

T. Helgaker, et al. Molecular Electronic-Structure Theory, Wiley (2000)



FUNKCJE BAZY NIEPEWNOSC TEORETYCZNA
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Cardinal Number ¢
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C 6 Z m [2’ ]_O] Tab. Liczba wyznacznikdéw i orbitali w obliczeniach Full Cl w zaleznosci od bazy funkcyjnej.
Cardinal Number 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Number of Determinants [4.82 - 10° 1.06 - 107 1.18 - 10® 8.50-10% 4.50-10° 1.90- 10 6.80- 10 2.13- 10" 6.00 - 1011
Number of Orbitals 42 90 164 268 406 582 800 1064 1378
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