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Elektronowe stany wzbudzone czgsteczek peinig w chemii istotng role. Wzbudzenie
czasteczki wigze sie z redystrybucjg gestosci elektronowej, czego konsekwencja jest zmiana
jej reaktywnosci chemicznej. Istotne z praktycznego punktu widzenia jest réwniez same
zjawisko wzbudzenia i emisji energii, ktére wykorzystywane jest na przyktad w diodach
OLED. Wraz z rozwojem technologii opartych o te mechanizmy wzrasta zapotrzebowanie na
doktadne i wydajne metody obliczeniowe dla stanéw wzbudzonych.

Szeroko stosowana w chemii kwantowej jest metoda sprzezonych klasterow dla stanow
wzbudzonych (EOM-CC). Problem wcigz jednak stanowi zastosowanie tej metody do stanéw
0 znacznym charakterze wzbudzenia podwdjnego. Powodem jest koniecznosé
uwzglednienia w tym przypadku roéwniez wzbudzen potréjnych, bez ktérych energia
wzbudzenia obarczona jest znacznym btedem. Metoda uwzgledniajgca wspomniane
wzbudzenia (EOM-CCSDT) jest jednak bardzo droga pod wzgledem obliczeniowym.

Celem niniejszej pracy byla implementacja metody, ktéra traktuje wzbudzenia potréjne w
sposob przyblizony (EOM-CC3) z zastosowaniem dekompozycji tensorow. Zastosowano
dekompozycje Tuckera, ktéra zostata juz wczesniej wykorzystana w kontekscie chemii
kwantowej, aby obnizy¢ koszt metody sprzezonych klasterow dla stanu podstawowego.
Dekompozycja Tuckera dla amplitud potréjnych jest wyrazona rownaniem:
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Zastosowanie dekompozycji tensoréw zmniejszyto formalny koszt obliczeniowy metody z N’
do N, gdzie litera N oznacza wymiar uzywanej bazy orbitali atomowych. Sprawdzono
réwniez dokfadnosé otrzymanej metody wzgledem nieskompresowanego EOM-CC3
przeprowadzajgc obliczenia pierwszej energii wzbudzenia dla szeregu niewielkich (od 2 do 6
atoméw) czgsteczek.
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