Abstrakt

Metéda viazanych klastrov(z ang. Coupled Cluster CC') bola povodne
Vyvmuta Hermannom Kimmlom pre potreby jadrovej fyziky. Néasledne po
Cizkovej a Paldusového tprave sa stala pouzitelnou i pre oblast teoretickej

chémie. V priebehu doby sa osvedcila ako jedna z naﬂepsmh
kvantovo-chemickych metdd. Ulohou tejto prace je otestovat vysledky
multireferencnych CC metdd pri pouziti optimalizovanych
orbitdlov(OVOS), ziskanych z jedno-determinatnych singletnych stavov
kvazi-degenerovanych systémov a pouzitych na dvoj-determinatny
tripletovy stav.



