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Основной объект исследований –
атомы, молекулы, кристаллы d- и f-элементов

переходные элементы, лантаниды и актиниды – наиболее сложные для 
моделирования элементы:

● s,p,d,f оболочки атомов близки по энергии и пространственной локализации
● два и более электрона на открытых оболочках
● очень высокая плотность электронных состояний
● релятивистские эффекты (спин-орбита, Брейт) + КЭД → псевдопотенциалы
● сложная структура волновых функций → только multireference методы
● десятки и сотни электронов → только размерно-согласованные методы

Пример:
примесные катионы урана U4+ 
в кристаллах минерала 
ксенотима YPO4



Основной инструмент – метод связанных кластеров

Волновая функция в методе связанных кластеров:

требуется найти параметры T и C
T – кластерный оператор

● когда применим – самый точный метод моделирования
● на данный момент – до трёх неспаренных электронов над замкнутой оболочкой
● один расчет → десятки состояний
● систематический подход к построению последовательно улучшаемых приближений
● вычислительная сложность от O(N6) → нужны эффективные программы



Основной инструмент – метод связанных кластеров

Просто для примера – уравнения метода связанных кластеров для основного 
состояния в приближении одно- и двукратных возбуждений (CCSD)

компактные диаграммы
типа фейнмановских

= правила суммирования

вычисление диаграмм 
напрямую реализовано в 

программах

алгебраическое 
представление уравнений 
метода весьма громоздко



Реализация метода связанных кластеров – программа EXP-T

https://github.com/aoleynichenko/EXP-T



Чем можно заняться? Основные направления исследований

● новые модели электронной структуры в рамках теории связанных кластеров 
для многомерных модельных пространств
(multireference coupled cluster theory)

● новые подходы к решению проблемы сходимости кластерных уравнений
(промежуточные гамильтонианы – IH-FSCC, улучшенный DIIS)

● аналитические матрицы плотности (в т.ч. перехода) для возбужденных 
электронных состояний

● визуализация электронных переходов

● новые подходы к расчёту матричных элементов операторов свойств

● пакет программ EXP-T для моделирования электронной структуры методом 
связанных кластеров

● библиотека LIBGRPP для вычисления матричных элементов оператора 
обобщенного псевдопотенциала на гауссовых базисных функциях

● приложения:
- дефекты в твёрдом теле – кристаллы d- и f-элементов
- лазерно-охлаждаемые молекулы
- экзотические тяжелые молекулы (ThO, UO2, RaF, AcO+, AcOH+, ...)
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Как с нами связаться

● Веб-сайт лаборатории:
http://qchem.pnpi.spb.ru/

● Александр Витальевич Олейниченко
alexvoleynichenko@gmail.com
oleynichenko_av@pnpi.nrcki.ru

http://qchem.pnpi.spb.ru/
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