Abstrakt

Tématem diplomové prace jsou vypocty jednoreferencnimi a Brillouinovymi-
Wignerovymi multireferené¢nimi metodami spiraZenych klastrii. V ivodni ¢asti je
podan strucny prehled teorie vybranych kvantové chemickych metod se
zaméfenim na teorii sprazenych klastrli (jedno i multireferencni).

vV

vV

vykazuje multireferen¢ni charakter, a proto je tato molekula vhodna pro testy
nové vyvinutych vypocetnich metod. Riznymi variantami multireferenc¢ni
Brillouinovy-Wignerovy metody spraZenych klastri (MR BWCC) byly spocitany
vibra¢ni frekvence, anharmonicity a hodnoty singlet-tripletniho Stépeni.
Vysledky byly porovnany s experimentalnimi hodnotami, vysledky
jednoreferencni metody spiaZenych Kklastri a také redukované multireferenc¢ni
metody sprazenych klastri.

Ctvrtd a pata kapitola predstavuji studii série sedmi malych polycyklickych
uhlovodiki sumarniho vzorce CsHp, (n = 0 - 4) [1]. Na udrovni metody
CCSD(T)/cc-pVTZ byla ovétena existence lokalnich minim vSech sedmi strutur.
Jejich stabilita byla predpovézena na zakladé vysledkl vypocti slucovacich
entalpii a energif pnuti. Na tirovni metody CCSD(T)/cc-pVTZ byly spocitany 1H a
13C NMR spektra (chemické posuny), IC a Ramanova spektra. Dale byla
metodami MR BWCCSD a MR BWCCSD(T) studovana rekace presmyku jedné z
téchto latek - tricyklopentanu na 1,3 dien, ktery probiha pies biradikalovy
tranzitni stav. Vysledky reakcnich a aktivacnich entalpii a vertikalniho singlet-
tripletnitho Stepeni tranzitniho stavu byly porovnany s vysledky piredeslych
teoretickych studii.
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