Pro provedeni v R-maticovych vypoctech je tfeba najit dobry popis excitova-
nych stavli neutralni molekuly v okoli rovnovazné geometrie, provedené ab initio
metodou v relativné malé bazi. Dale pro nastaveni nékterych parametra téchto
vypoctu je treba mit referencni potencidlové kiivky neutralni molekuly i aniontu,
které jsou konzistentni s experimentalné ziskanymi hodnotami. V této praci se
zabyvame nalezenim popisu excitovanych stavi i ziskanim referenc¢nich kiivek za
ucelem provedeni R-maticovych vypocétl pro molekuly BeH a OH. Pro BeH navr-
hujeme popis metodou SA-CASSCF v aktivnim prostoru 6,2,2,0 a aug-cc-pVDZ
bazi, pro OH pak SA-CASSCF v aktivnim prostoru 6,2,2,0 nebo 7,3,3,0 a aug-
ce-pVDZ bézi, kdy jsme navic nalezli nastaveni vah jednotlivych stavii vyrazné
zlepsujici tvar kiivek. R-maticové vypocty na téchto datech se ndm z ¢asovych
divodl zatim nepovedlo provést.



