
Errata

čestné prehlásenie: Zlá formulácia čestného prehlásenia.
Správna formulácia:

Čestné prohlášeńı
Prohlašuji, že jsem svou bakalářskou práci

”
Multireferenčni CC výpočty s použit́ım

optimalizovaných virtualńıch orbitál̊u“ vypracoval samostatně pod odborným
dohledem vedoućı bakalářské práce a k jej́ımu vypracováńı jsem použil odbornou
literaturu uvedenou v seznamu na konci práce. Dále prohlašuji, že jsem v
souvislosti s vytvořeńım bakalářské práce neporušil autorská práva třet́ıch osob.

V Praze dne 15. 9. 2010

str.2
Preklepy v slove výmene v textu uvedené ako výmenne a výmenne.

str.2
Chýbajúce údaje k poznámke pod čarou k Johnovi Slaterovi.
Správna verzia:
americký fyzik, taktiež známy zavedeńım exponencionálnych bázových
funkcíı.

str.3, 4 a 5
Tlačová chyba v členu pre prevrátenú hodnotu vzdialenosti dvoch čast́ıc v
rovniciach 12, 13, 15 a 16.
Správne má byt’ :

δF =
∑
a

∫
(dx1δχa(1)∗h(1)χa(1)) +

N∑
a,b

∫
dx1(

∫
dx2δχ

∗
a(1)χb(2)∗r−112 χa(1)χb(2)−

Jbχa(1) =

(∫
χ∗b(2)r−112 χb(2)dx2

)
χa(1)

Kbχa(1) =

(∫
χ∗b(2)r−112 χa(2)dx2

)
χb(1)
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+
∑
b

∫ ∫
α(γ1)

∗χb(2)∗r−112 χb(2)α(γ1)dγ1dx2ψa(1)−

−
∑
b

∫ ∫
α(γ1)

∗χb(2)∗r−112 χb(1)α(γ2)dγ1dx2ψa(2)

∑
b

∫ ∫
α(γ1)

∗χb(2)∗r−112 χb(2)(γ1)dγ1dx2ψa(1)−

−
∑
b

∫ ∫
α(γ1)

∗χb(2)∗r−112 χb(1)α(γ2)dγ1dx2ψa(2)

str.5
Chýba znamienko plus v rovnici 17.
Správna verzia:

E0 = 〈Ψ0|Ĥ|Ψ0〉 = 2
∑

a〈a|h|a〉+
∑

ab (2〈ab|v12|ab〉 − 〈ab|v12|ba〉)

str.8
Chýbajúce č́ıslo obrázku.
Správna verzia:
obr. 0.1 energetické minima pre jednotlivé metódy

str.9
Preklep v slove patričnú v textu uvedené ako partičnú.

str.14
Zámena pisména v slove size-extenzivita.

str.15
Na obr.3b sú prehodené metódy state-speific a state-universal. V textu na
predchádzajucej strane je to správne.

str.17
Preklep v anglickom názve metódy optimalizovaných virtuálnych orbitálov.
Správne by malo byt’:
Optimized virtual orbital space
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str.17
Chyba v slove neakt́ıvnych, krátke i namiesto dlhého.
Správne:
energia neakt́ıvnych orbitálov

str.18
Chýba znak pre hermitovské združenie operátoru T †CCSD v rovnici 44.
Správna verzia:

F=〈ψ0|T †CCSD|TOV OS
CCSD |ψ0〉

str.19
V rovnici pre T 1

OV OS sú navyše indexy b∗ a j.
Správne:

TOV OS
1 =

∑
a∗,i t

a∗
i a
∗†i

str.20
Zlé znamienko v rovnice 46.
Správna verzia:

Ecelk = EfullV OS
MBPT (2) + (EOV OS

CCSD,... − EOV OS
MBPT (2))

str.21
Gramatická chyba v mene zdroja pre ESR spektrá.
Správne:
obr.5 ESR spektrum P.Dowd et al. J. Am. Chem. Soc., 108
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str.22
Chaotický obrázok popisujúci geometriu Tetrametylénetánu.
Nová verzia:

str.22
Chyba v popisu obrázku 8.
Správne má byt’:
obr.8 tetrametylénetán(TME)

str.23
Chýbajúce slovo zaisteńı v texte a preklep v slove výsledkov v rovnakej vete.
Správne:

Ako aproximácia exponencionálneho rozvoja slúžila metóda CCSD. Táto metóda
bola použitá pre jej nevel’kú výpočetnú náročnost’ pri zaisteńı výborných výsledkov.
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str.25
Chyba vel’kosti ṕısma indexu v názve grupy symetrie C1 v poznámke pod
čiarou.

str.25
Chýbajúce pismeno v slove problémom, v textu uvedené ako prolémom.

str.27
Zámena spätného lomı́tka za normálne v jednotkách energie kcal/mol v
texte a tabulke 6.

str.31
Chýba znak pre ket v rovnici 48
Správne:

I=〈ψ|Ĥ − E0|ψ〉= 〈ψ|Ĥ|ψ〉 − 〈ψ|E0|ψ〉= 〈ψ|Ĥ|ψ〉 − E0

str.31
Preklep v slove najnižšia a reálneho v textu uvedené ako nejnižšia a
realného.
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