Errata

Gramatické chyby a preklepy
e str. 8 2.1.3 prvni odstavec prvni véta ...viz piilohu A ...
e str. 9 2.2.1 prvni odstavec druhd véta ...coulombické repulzi ...
e str. 10 2.4.1 prvni odstavec tieti véta ...viz p¥ilohu A ...
e str. 10 2.4.1 druhy odstavec prvnf véta ...tzv. iplna CI ...
e str. 11 2.5 teti odstavec prvni véta ...viz piilohu A ...
e str. 15 3.1 tfeti odstavec druhd véta ...na obr. 3.2 ...
e str. 16 3.2 druhy odstavec druhé véta ...na obr. 3.3 ...
e str. 17 3.3.1 druhy odstavec prvni véta ...na obr. 3.4 ...
e str. 17 3.3.1 druhy odstavec prvni véta ... viz piilohu B ...
e str. 18 3.3.1 prvni odstavec prvni véta ...Na obr. 3.5 ...
e str. 18 3.3.2 druhy odstavec druhd véta ...viz [2] ...
e str. 19 3.3.4 tfeti odstavec prvni véta ...v piiloze B ...
e str. 20 4.1 prvni odstavec prvni véta ... viz podsekci 3.3.1 ...
e str. 20 4.1 tfeti odstavec druhd véta ...na obr. 3.3 ...
e str. 20 4.2 prvni odstavec druhd véta ...v tab. 4.1 ...
e str. 21 4.2 prvni odstavec prvni véta ...z tab. 4.1 ...

e str. 23 5 tfeti odstavec prvni véta ...v tab. 4.1 ...
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Porovnani vysledkt pro methylen a oxyallylovy diradikal

Vypoctené energetické rozstépeni mezi singletovym a tripletovym stavem methylenu metodou BWCC
a MkCC lze nalézt v ¢lanku K. Bhaskaran-Nair, O. Demel, and J. Pittner J. Chem. Phys. 132:154105,
2010. Na rozdil od oxyallylu je zdkladnim stavem methylenu triplet. Ostatni vysledky kopiruji ty pro
oxyallyl. Bez zahrnuti triexcitaci je rozstépeni nadhodnoceno pro obé metody. Zahrnuti a posteriori
korekce u BWCC metody dava mensi rozstépeni nez je experimentdlni. Pokud se u MkCC pouziji pro
vypocet velké baze a provede se CBS extrapolace, dostaneme po zahrnuti triexcitaci vysledky srovnatelné
s experimentem.
Chovani BWCC i MkCC metody je tedy pro methylen kvalitativné stejné jako pro oxyallyl.



