Navzdory obrovskému pokroku v poslednich desetiletich ziistava presny popis silné ko-
relovanych molekul dodnes vyzvou. Abychom to zménili, vyvinuli jsme masivné paralelni
implementaci metody DMRG, program MOLMPS. Pro takové nerelativistické systémy,
které vyzaduji presny popis jak statické tak i dynamické korelace jsme rozsirili MOLMPS
na témér linerarné skalujici metodu DLPNO-TCCSD. V relativistické oblasti jsme prvni,
kdo pouzil ¢tytkomponenti metodu CCSD ke korekci popisu dynamické korelace v DMRG.
Vyslednad metoda se nazyva 4c-TCCSD. Pouziti programu MOLMPS jsme demonstrovali
na obtiznych systémech, napr. pro m-konjugovany tetramer anthracenu s aktivnim pro-
storem CAS(63,63) a kofaktor FeMoco s CAS(113,76). Tyto vypocty ukézaly, ze par-
alelizace v vykazuje dobré skalovani az na uroven ptriblizné 2000 procesorovych jader.
Na prikladu modelu molekuly porfyrinu jsme demonstrovali, ze metoda DLPNO-TCCSD
dokéze popsat 99,9 % korelacni energie ziskané puvodni metodou TCCSD. Nase rela-
tivisticka studie spektroskopickych vlastnosti tézkych biatomik ukazala, ze metoda 4c-
TCCSD zvysuje presnost oproti CCSD az na ¥ad CCSD(T), a ze ma v relativistické oblasti
potencial. Tato pordce pojednava o trech rtznych implementacich kvantové chemickych
metod zalozenych na QC-DMRG.



