PFresné vypocty vibracnich energii a vibracnich spekter molekul vyZaduji zapocitani anharmonickych sil.
Ve standardnim vypocetnim protokolu, jsou velké vibracni matice Hamiltonianu diagonalizovany a
spektralni intenzity pocitany pro jednotlivé prfechody oddélené. V této préaci navrhujeme alternativni
pfimé generovani spektralnich kfivek na zakladé Casové propagace ndhodné vibracni vinové funkce
nasledované Fourierovou transformaci. Nedostatek zdlouhavé a vypocetné narocné diagonalizace Cini
metodu vhodnou pro vétSi molekuly. Je zvlasté vhodna pro velké Hamiltoniany, které jsou bézné
ziskany v ramci baze harmonickych oscilator(, a algoritmus umoZziuje paralelizaci. Na modelu dimeru
vody jsou diskutovany zakladni vlastnosti konvergence. Metoda je pak pouZita na vibratni Ramanovy
intenzity fenchonu, kde byly ziskany spektralni profily srovnatelné s vysledky ziskanymi klasickymi

pristupy.



