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Wyniki w skrocie

Nowe metody i algorytmy atomistycznych
symulacji komputerowych

Dzieki badaniom finansowanym przez UE obliczenia kwantowo-mechaniczne widm
optycznych staty sie szybsze i bardziej wydajne.
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W ciggu ostatnich dwoch dekad metody
odpowiedzi liniowej oparte na funkcjonale
gestosci staty sie faktycznym standardem
obliczen wtasciwosci optycznych czgsteczek o
matej i Sredniej wielkosci. W centrum tych
metod znajduje sie rbwnanie wartosci
wiasnych w przestrzeni rozwigzania z
przeskokami na jednym orbitalu.
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Problemem tego rozwigzania jest fakt, iz jego

szybko rosngca wartos¢ sprawia, ze takie
obliczenia sg kosztowne, jesli nie nieosiggalne, dla wiekszych czasteczek.
Szczegolnie dotyczy to zaleznego od czasu funkcjonatu gestosci w modelu ciasnego
wigzania (TD-DFTB), gdzie ocena elementéw macierzy jest niedroga. W przypadku
stosunkowo duzych systeméw, ktdre mogg by¢ badane, rozwigzanie rownania
wartosci wiasnych okresla koszt obliczen.
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Aby rozwigzac ten problem, finansowany przez UE projekt PROPAGATE
wykorzystat oparte na sile oscylatora obcinanie przestrzeni przeskokéw na jednym
orbitalu, aby zmniejszy¢ moc wymagang do obliczern widm absorpcji w oparciu o
funkcjonat TD-DFTB.

Nowe metody badan

Badacze uczestniczacy w projekcie PROPAGATE postawili sobie za cel
opracowanie zaawansowanych metod dla pierwszych zasad atomistycznych
symulacji komputerowych i zastosowanie ich do takich waznych dla srodowiska
tematow, jak nanotechnologia i biofizyka. ,,ChcieliSmy pokazac, ze nawet znaczne
obciecie nie niszczy gtbwnych cech widma absorpcyjnego, w ten sposéb naturalnie
unikajac niepotrzebnych obliczen wzbudzen z matymi mocami oscylatora” —
wyjadnia koordynator projektu Thomas Heine. ,Naszg tezg byto to, ze zmniejszony
koszt obliczeniowy funkcjonatu TD-DFTB dobranego na bazie intensywno$ci wraz z
tatwoscig uzycia w poréwnaniu z innymi metodami obniza bariere wykonywania
obliczen wtasnosci optycznych duzych czasteczek i potencjalnie umozliwi wykonanie
takich obliczen w szerszej gamie zastosowan.”

W trakcie badan prowadzonych w ramach projektu opracowano metody pozwalajace
na badanie dynamiki molekularnej ziemi z pierwszych zasad, stanéw termo- i
fotowzbudzonych, wraz z rozbudowanymi symulacjami z wykorzystaniem metod
hybrydowych taczacych mechanike kwantowg i klasyczng. Sposoby te zostaty
nastepnie zastosowane w dwéch aspektach nanotechnologii i biofizyki — do badania
powstawania wysokiej temperatury oraz rozpuszczalnosci mieszanych
(heteroatomowych) czasteczek tlenkow metali.

, 1 echnologia komputerowa stata sie jeszcze bardziej skomplikowana — zaréwno w
zakresie oprogramowania, jak i sprzetu — a uzytkownicy koncowi oczekujg
wygodnego graficznego interfejsu uzytkownika (GUI)” — wyjasnia Heine. Aby
nadazy¢ za nowoczesnymi standardami oprogramowania, projekt uzyt kombinaciji
nowoczesnego jezyka skryptowego (Python) z tradycyjnym jezykiem Fortran. JeSli
chodzi o rozwdj sprzetu, gdzie moc pojedynczych procesordw tylko nieznacznie
wzrastata w ostatnich latach, trzeba byto zastosowaé kompletny paradygmat
rownolegtej implementaciji. ,W rezultacie oprogramowanie moze by¢ zaréwno
uzywane przez GUI, jak i uruchamiane z wiersza polecen, co pozwala na
wykorzystywanie skryptdéw i automatyczne przetwarzanie danych wyjsciowych” —
dodaje Heine.

Najwydajniejsze obliczenia

Koncowym wynikiem tych badan jest pomys$iny rozwoj nowych metod i algorytmow
atomistycznych symulacji komputerowych dla proceséw dynamicznych w systemach
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w skali nano na poziomie mechaniki kwantowej. Te metody i algorytmy zostaty
zaimplementowane w ADF Modeling Suite — nowoczesnym pakiecie
oprogramowania naukowego gotowego do komercjalizacji. ,,Dzieki projektowi
PROPAGATE obliczenia kwantowo-mechaniczne widm optycznych sg wydajniejsze,
szybsze i mogg byé badane” — mowi Heine.

W ramach projektu opracowano rowniez oprogramowanie do komputerowego
wspomagania projektowania (CAD) takich struktur molekularnych, jak struktury

metaloorganiczne (MOF) i kowalencyjne organiczne (COF). Obie te struktury to
nowe, obiecujgce materiaty zbudowane z pojedynczych czgsteczek.

Stowa kluczowe

PROPAGATE obliczenia kwantowo-mechaniczne rownanie wartosci wtasnych

zalezny od czasu funkcjonat gesto$ci w modelu ciasnego wigzania (TD-DFTB),

atomistyczne symulacje komputerowe nanotechnologia biofizyka

Znajdz inne artykuly w tej samej dziedzinie zastosowania

‘ Zrbdta $wiatta na mikrouktadach i ,kudity”: nowe oblicze komputeréw
kwantowych?
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Urzadzenie pomostowe tgczy obwody kwantowe i urzgdzenia
mechaniczne
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