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• str. 10 2.4.1 prvńı odstavec třet́ı věta . . . viz př́ılohu A . . .
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Porovnáńı výsledk̊u pro methylen a oxyallylový diradikál

Vypočtené energetické rozštěpeńı mezi singletovým a tripletovým stavem methylenu metodou BWCC
a MkCC lze nalézt v článku K. Bhaskaran-Nair, O. Demel, and J. Pittner J. Chem. Phys. 132:154105,
2010. Na rozd́ıl od oxyallylu je základńım stavem methylenu triplet. Ostatńı výsledky koṕıruj́ı ty pro
oxyallyl. Bez zahrnut́ı triexcitaćı je rozštěpeńı nadhodnoceno pro obě metody. Zahrnut́ı a posteriori
korekce u BWCC metody dává menš́ı rozštěpeńı než je experimentálńı. Pokud se u MkCC použij́ı pro
výpočet velké báze a provede se CBS extrapolace, dostaneme po zahrnut́ı triexcitaćı výsledky srovnatelné
s experimentem.

Chováńı BWCC i MkCC metody je tedy pro methylen kvalitativně stejné jako pro oxyallyl.
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