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Zavere€na karta projektu

Nazov projektu Evidencné ¢&islo projektu LPP-0252-07

Studium elektronovej a atomarnej struktury kondenzovanych systémov ultrapresnymi
metédami kvantového Monte-Carla

Zodpovedny riesitel  prof. Ing. lvan Stich, DrSc

Prijemca Prijemca: Fyzikalny ustav SAV

Nazov pracoviska, na ktorom bol projekt rieSeny
1. Fyzikalny ustav SAV
2.

3.
4.
5

Nazov a stat zahraniéného pracoviska, ktoré spolupracovalo pri rieSeni
1.
2.
3.

Udelené patenty/podané patentové prihlasky, vynalezy alebo uzitkové vzory, ktoré s
vysledkami projektu

1.
2.
3.

Najvyznamnejsie publikacie (knihy, €lanky, prednasky, spravy a pod.) zhriiujice
vysledky projektu — uvedte aj publikacie prijaté do tlace

1. M. Dubecky, R. Derian, L. Mitas, and I. Stich, J. Chem. Phys. 133, 244301 (2010) [IF 2009
3.093],

2.

3.
4.
5



Uplatnenie vysledkov projektu

Jedna sa o typické vysledky zakladného vyskumu a tym je urené aj ich uplatnenie, t.j. najma
budovanie poznatkovej bazy, ktora je zakladom budovania poznatkovej spolo¢nosti. Dal$im
uplatnenim vysledkov bude d'alSia publikacia, ktora je uz v §tadiu pripravy, dalSie pozvané a
prispené prispevky na medzinarodnych konferenciach, ktoré o¢akavame, dalsi doktorandi a
diplomanti ktori uZ su alebo budu naviazani aj na vysledky tohto projektu. Predpokladame, Ze
sa Dr. Derian po skonéeni postdoktorandského pobytu na NCSU vrati na FU a bude
pokraCovat vo vyvoji a aplikacii technik kvantového Monte-Carla.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Jadrom projektu boli ultrapresné vypocty elektrénovej Struktury kondenzovanych systémov
metddami kvantového Monte-Carla. Tieto metdédy umoziuju dosiahnut chemicku presnost
(0.04eV) pre zakladny stav a za istych podmienok aj pre excitované stavy. Metédami QMC
sme ziskali unikatne vysledky pre singletné a tripletné stavy (zakladny stav a excitované
stavy) molekuly azobenzénu, t.j. velkého systému s cca. 100 explicitne korelovanymi
elektronmi. Tieto vysledky vyrazne prevysSuju najlepSie vysledky ziskané pre tento systém
metddami kvantovej chémie. Projekt bol ukonéeny pred€asne, vzhladom na odchod Dr.
Deriana na NCSU.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia ciel'ov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

The project focussed on ultra accurate treatment of electronic structure using quantum
Monte-Carlo methods. Chemical accuracy (0.04eV) can be reached by QMC methods for
ground-state and frequently also for excited states. Using QMC methods we have obtained
unique results for singlet and triplet states (ground- and excited-states) of azobenzene
molecule, i.e. for a large system with approx. 100 explicitly correlated electrons. Our results
clearly surpass the best results obtained for this system by quantum chemistry methods. The
project had to be aborted due to departure of Dr. Derian to NCSU.
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Svojim podpisom potvrdzujem, Ze udaje uvedené v zaverecnej karte su pravdivé a uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny rieSitel Statutarny zastupca prijemcu
prof. Ing. lvan Stich, DrSc. prof. Ing. lvan Stich, DrSc.

V Bratislave 28. 01. 2011 V Bratislave 31. 01. 2011

" podpis zodpovedného riesitela podpis &tatutameho zastupcu prijemeu
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