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Vyzvy:
@ Mnohoelekironovy problém na pomezi fyziky
pevnych latek a kvantové chemie.

@ Vazebné energie malé a citlivé na metodu
(teoretickou i vypocetni).



Téma 1. Vazebné energie spolehlive

@ Cil: Pro vysoce presnou metodu porovnat MBE s
periodickymi vysledky a zajistit shodu.

@ Konkrétné pro CCSD.
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Hofierka, Klimes: Electron. Structure 3, 034010 (2021)



Téma 2: Spolehlivé rozdily energii polymorfu

@ Cil: ziskat spolehlivé, ale upocitatelné nastaveni MBE
pro vypocet rozdilu energii polymorfd a fazi.
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Hunnisett et al.: Acta Cryst. B80 548 (2024)



Téma 3: Presnost pseudopotencidld a metody
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Mozné cile:
@ Vyvoj specifického modelu pro vodu.
@ Odvozeni presného PAW dvouatomového Clenu.
° ...

Yourdkhani, Klimes: J. Chem. Theory Comput. 19 8871
(2023)



Nabizime:
@ Ziskdni znalosti programu pro kvantové-machanické
vypocCty jak pro pevné Iatky tak i pro molekuly.
@ Vyvoj vlastnich programu (Fortran, Python, .. .).

@ Pristup k superpocitacovému prostiedi (Linux, bash,
SO

U témat Ize upravit mnozstvi odvozovaci, analytické a
implementacni slozky.
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