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O co chodzi

Niedoida to (docelowo) zbiér bibliotek implementujacych typowe
obliczenia kwantowochemiczne:

o Hartree-Fock (i metody post-HF) w bazach gaussowskich
@ DFT w bazach gaussowskich
@ By¢ moze DFT w bazach slaterowskich

i inne (np mikroelektrostatyczne).
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O co chodzi

@ Mozemy sie sporo nauczy¢
@ Mozliwo$¢ szybkiej implementacji nietypowych obliczen

@ Uczenie studentéw
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Mozliwosci

e RHF
o UHF
@ ROHF (przyblizenie Longuet-Higginsa-Pople'a)
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Mozliwosci

Wiasciwosci

o Energia

@ Orbitale molekularne

@ Analiza populacyjna (Mulliken, Léwdin)

e Rzedy wiazari (Mayer, Gopinathan-Jug, Nalewajski)
o Na wyciagniecie reki:

o Momenty multipolowe
e Przyblizona poprawka adiabatyczna
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Implementacja

Zatozenia

o Modularna budowa

@ Przejrzysta struktura

@ Dobra dokumentacja

e Wydajnos¢ osiggana przez:

o Algorytmy
e Poprawny kod
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Implementacja

W jakim jezyku, i czemu w C++7

e Kluczowe (dla nas) cechy C++
o Jezyk zarazem

o Wysokopoziomowy (dobre abstrakcje)

o Niskopoziomowy (generacja wydajnego kodu)
Umozliwia dobra modularyzacje
tatwo dostepne kompilatory
Dostepne dobre biblioteki
Nadal sie rozwija

@ W planach jest stworzenie interfejsu do Pythona.
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Implementacja

Standing On The Shoulders of Giants

@ Boost
e HDF5
e MPI
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Implementacja

Obiektowos$é

e Enkapsulacja
@ Polimorfizm

o Efektywnos¢
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Przyktad

Implementacja

FockMatrix
Generator

HFFockMatrix * TwoElectron
Generator IntegralEngine

*

OS1TwoElectron | | TwoElectronDisk

IntegralEngine Integ!

ralEngine

TwoElectron
IntegralCache
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Implementacja

o Klarowna struktura

o Efektywne algorytmy

Petne wykorzystanie symetrii permutacyjnej

Silnik catkowy w ulepszonym schemacie Obary-Saiki
Przyrostowe budowanie macierzy Focka
Prescreening na kilku poziomach

@ Roéwnolegta architektura

G. Mazur, M. Makowski niedoida



Implementacja

Przenaszalnosé

e Linux/i386
e FreeBSD/alpha
e Cygwin/i386
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Kierunki rozwoju

Rozpoczete projekty

@ Rozpoznawanie i wykorzystywanie symetrii punktowej
o Catkowanie numeryczne i DFT

o Wprowadzenie fragmentéw molekularnych
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Kierunki rozwoju

Troche odleglejsza przysztosé

@ Pierwsze pochodne, drugie pochodne...
@ Stany wzbudzone

@ Quasi-liniowe skalowanie
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Udziat biora

o Grzegorz Mazur

@ Marcin Makowski

e Witold Piskorz

o tukasz Cwiklik

@ Mariusz Sterzel

@ Mariusz Radon

@ Barbara Jagoda—Cwiink
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| to by byto na tyle

Zapraszamy do wspotpracy

hiedoida

www.chemia.uj.edu.pl/ "niedoida
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