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Jifi Klime§, Katedra chemické fyziky a optiky

@ Vazebnd energie: Exrystal/ N — Emolekula
@ Je ffeba pouzit kvantovou mechaniku.
@ Problém: "oc" elektront — rdzné

aproximace
@ Vyvoj metod, studium jejich presnosti a
Krystal benzenu spolehlivosti.
:’“’5‘: Qi“‘ @ Spoluprdce s experimentdtory.
q’z} g:j‘ ; @ Kvant.-mech. vypod&ty, molekuldrni
' ¢ dynamika.

@ Ferroelektricky 2D led v grafenu: Chin
et al., Nat. Comms. (2021)



Projekt 1: Presnost approximaci Sch. rovnice

@ "Exotické" molekuldrni krystaly jsou vhodné ke studiu
presnosti aproximaci Schrddingerovy rovnice.

@ Poruchovd teorie do n-tého fddu, teorie funkciondlu
hustoty.

X
&(ﬁ lontova faze amoniaku
W W

NH; NH;

Modrzejewski, Yourdkhani, Klimes, J. Chem. Theory Comput. 16, 15587
(2020)



Projekt 2: Modely tficasticovych korelaci

@ Poruchova teorie do druhého fadu je relativné
presnd.
@ Nepopisuje korelace trech elektronu.
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@ Poruchovd teorie vyssich fadud vypocetné ndrocnd —
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Projekt 3: Hartree-Fock v quadruple precision

@ Vazebné energie jsou rozdily energii — citlivé na
presnost.

@ Jaké jsou chyby napf. diagonalizace, maticového
ndasobeni, ...?
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Hofierka, Klimes, Electron. Struct. 3, 034010 (2021)



Nabizime:

@ Ziskani znalosti programu pro kvantové-machanické
vypocCty.

@ Vyvoj vliastnich programu (Fortran, Python, . ..).
@ Pristup k superpocitacovému prostredi (Linux, bash,
).
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