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Abstrakt: Tematem diplomové préce je studium isomerizace cyklopropanu
pres trimetylénovy/propylidénovy diradikdl pomoci jednak konvenéni a jed-
nak multireferen¢ni metody vadzanych klastri. Hlavnim cilem bylo srovnat
konvergenci ziskanych energii s velikosti pouZité baze pro konvenéni a explic-
itné korelované MRCC vypocty. Podle o¢ekavani vysledky ukdazaly, Ze explic-
itni korelace vede k vyraznému zlepSeni konvergence (cca o jedno kardinalni
¢islo), coz umozituje vyrazné tspory vypocetniho ¢asu. Navic vypocty po-
moci MkCCSD(T)-F12/QZ a BWCCSD(T)-F12/QZ metod patfi mezi ty ne-
jsofistikovanejsi, jaké kdy byli na vypocet relativni energii cyklopropanu a
trimetylénu/propylidénu pouZity.
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