Abstrakt

Tato prace porovnava vysledky ¢tyi teoretickych metod vypoctu molekulovych
orbitalii v péti vybranych bazich, které se 1isi svoji velikosti, s experimentalnimi daty.
Jako referencni molekuly byly zvoleny dvouatomové hydridy piechodnych kovi.
Mezi vlastnosti, které byly porovnavany s experimentem, patii meziatomova
vzdalenost, disociacni energie, vybrana vibrac¢ni data a anharmonicity.

Vypoclty nerespektujici teorii relativity poskytovaly nefyzikélni vysledky. Bylo
potvrzeno, ze teorie vazanych klastri je nejpresnéjSi ze zkoumanych metod
teoretickych vypocti. Pfesnosti bazi korespondovaly s jejich velikosti.

Ptidanim nékolika polariza¢nich orbitalti k jedné z menSich zkoumanych bazi
byly podstatn¢ vylepseny jeji vysledky. Dokonce bylo docileno podobné piesnosti,
jaké dosahovala nejvétsi zkoumana béaze. Jeji vypocetni ¢as byl ale vyznamné kratsi.



