Vypocty stavové specifickou multireferenéni Brillouin-
Wignerovou metodou vazanych klastru:

Singlet-triplet Stépeni trimethylenmethanu

Vypocty podél reakéni koordinaty vzniku trimethylenmethanu
Zz methylencyklopropanu

Abstrakt

Aplikovali jsme pGvodni MR BWCCSD metodu a jeji rozSifenou variantu MR BWCCSDT-a na vypocty
singlet-tripletového Stépeni trimetylenmetanu (TMM) a studium otevirani kruhu metylencyklopropanu (MCP)
konrotaci a disrotaci. Z MCP v pak obou pfipadech vznikne excitovany singletovy stav TMM ' A,. ProtoZe
singletové stavy TMM a meziprodukty béhem otevirani kruhu MCP vykazuji multireferen¢ni charakter, je pouziti
MR metody nezbytné. Pfi vypoltech byla pouZita cc-pVDZ a cc-pVTZ baze. Vysledky jsme porovnali s

experimentem a s dfivéjSimi vypocty metodou MCSCF a spin-flip CC.



