Molekularne krystaly sa dolezité materialy s mnohymi aplikdciami v réznych vednych
odboroch a priemysle. Casto maja bohaty fizovy diagram a moZu sa vyskytovat' v roznych
krystalovych Struktirach. K popisu malych energetickych rozdielov medzi jednotlivymi fazami
alebo krystalovymi §truktirami su potrebné presné kvantovo-mechanické metody. V tejto praci
pocitame vizbové energie kryStadlov metanu, metanolu, amoniaku a oxidu uhli¢it¢ého dvomi
réznymi pristupmi, a to fragmentovym pristupom a pristupom s periodickymi okrajovymi
podmienkami. Tieto dve metddy majh rozli¢né naroky na vypoctovy ¢as a l'udské zdroje. V
ramci fragmentového pristupu sme pouzili kvantovo mechanické metody Hartree-Fock (HF),
MP2 a CCSD(T). S periodickymi okrajovymi podmienkami sme aplikovali HF a MP2 metody.
Pre vSetky skiumané systémy, ktoré sa navzdjom liSia dominantnymi medzimolekuldrnymi
interakciami, sme obomi pristupmi ziskali zhodné vysledky s odchylkami 0,1 — 0,6 kJ/mol na
urovni MP2 metody.



