Errata

Cestné prehlasenie: Zl4 formulacia ¢estného prehlasenia.
Spravna formulacia:

Cestné prohldsent

Prohlasuji, ze jsem svou bakalafskou praci ,,Multireferen¢ni CC vypocty s pouzitim
optimalizovanych virtualnich orbitdlu“ vypracoval samostatné pod odbornym
dohledem vedouci bakalarské prace a k jejimu vypracovani jsem pouzil odbornou
literaturu uvedenou v seznamu na konci prace. Dale prohlasuji, ze jsem v
souvislosti s vytvorenim bakalarské prace neporusil autorska prava tretich osob.

V Praze dne 15. 9. 2000

str.2
Preklepy v slove vymene v textu uvedené ako vymenne a vymenne.

str.2

Chybajice udaje k poznamke pod ¢arou k Johnovi Slaterovi.

Spravna verzia:

americky fyzik, taktiez znamy zavedenim exponencionalnych bazovych
funkecii.

str.3, 4 a 5

Tlacova chyba v ¢lenu pre prevratent hodnotu vzdialenosti dvoch castic v
rovniciach 12, 13, 15 a 16.

Spravne méa byt :
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str.5
Chyba znamienko plus v rovnici 17.
Spravna verzia:

Eo = (Vo H|Wo) = 23" (alhla) + Y, (2(ablvia]ab) — (ablviz|ba))

str.8

Chybajtce cislo obrazku.

Spravna verzia:

obr. 0.1 energetické minima pre jednotlivé metddy

str.9
Preklep v slove patriéni v textu uvedené ako partiént.

str.14
Zamena pisména v slove size-extenzivita.

str.15
Na obr.3b si prehodené metody state-speific a state-universal. V textu na
predchédzajucej strane je to spravne.

str.17

Preklep v anglickom nazve metédy optimalizovanych virtudlnych orbitélov.
Spravne by malo byt:

Optimized virtual orbital space



str.17

Chyba v slove neaktivnych, kratke i namiesto dlhého.
Spravne:

energia neaktivnych orbitalov

str.18
Chyba znak pre hermitovské zdruzenie operdtoru Tgcs p V rovnici 44.
Spravna verzia:

F= W’O ‘ Tgcsz) |ngsoz§9 |¢0>

str.19
V rovnici pre T;°V9% st navyse indexy b* a j.
Spravne:

TYVOS =% .t arli

a*i 1

str.20
Z1é znamienko v rovnice 46.
Spravna verzia:

_ ppfullvOs ovos ovVoSs
Ecetr = Eyppra) + (Ecdsp... — EMBPT(Q))
str.21
Gramaticka chyba v mene zdroja pre ESR spektra.
Spravne:

obr.5 ESR spektrum P.Dowd et al. J. Am. Chem. Soc., 108



str.22
Chaoticky obrazok popisujici geometriu Tetrametylénetanu.
Nové verzia:

str.22

Chyba v popisu obrazku 8.
Spravne méa byt:

obr.8 tetrametylénetan(TME)

str.23
Chybajice slovo zaisteni v texte a preklep v slove vysledkov v rovnakej vete.
Spravne:

Ako aproximéacia exponencionalneho rozvoja sluzila metéda CCSD. Téato metoda
bola pouzitd pre jej nevelkt vypocetni ndroc¢nost pri zaisteni vybornych vysledkov.




str.25
Chyba velkosti pisma indexu v nézve grupy symetrie C; v poznamke pod
Ciarou.

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

str.27
Zamena spétného lomitka za normélne v jednotkach energie kcal/mol v
texte a tabulke 6.

str.31
Chyba znak pre ket v rovnici 48
Spravne:

I=(|H — Eo|)= ($|H[v) — (| Eolv))= (Y| H[¢) — Eo

str.31

realného.
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