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Ttemi zakladnimi pfimymi nadstavbami metody Hartree-Fock jsou metody (vyberte prave
jednu mozZnost)

a) Konfigura¢ni interakce, Coupled Cluster a Multikonfiguracni SCF

b) Coupled Cluster, Multikonfiguraéni SCF a Multireferen¢ni poruchova teorie

¢) Multikonfigura¢ni SCF, Multireferencni poruchova teorie a Multireferencni konfigura¢ni
interakce

d) Multireferencni poruchova teorie, Multireferencni konfiguracni interakce a Multireferencni
Coupled Cluster

e) Poruchovi teorie, Konfiguraéni interakce a metoda Coupled Cluster

(1 bod)

Celkova energie molekuly je v Hartree-Fockove aproximaci rovna souctu energii jednotlivych
obsazenych spinorbitalu, jaderné repulzni energie a kinetické energie jader.
Toto tvrzeni
a) Obecné plati
b) Nikdy neplati
c¢) Plati pro jednoelektronové molekuly
(2 body)

Vysvétlete ptivod dodate¢nych ¢lenti v molekulovém Hartree-Fockové operatoru
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ve strovnani s atomovym Hartreeho operatorem
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(3 body)



2. (a) Vypottéte, kolik CGTF se pouziva ve [4s2p/2s] vypoétu molekuly CsH,OH. (Udaj pred
lomitkem se vztahuje k atomm 2. periody, udaj za lomitkem k vodiku.)

(2 body)
(b) Vypoctéte, kolik CGTF se pouziva v DZ (double zeta) vypoctu C4sHoOH.

(2 body)

3. Rozdil mezi vlnovymi funkcemi atomu vodiku (orbitaly H) a orbitaly STO spociva v tom, Ze
(vyberte jednu nebo vice moznosti)

(a) Orbitaly STO maji radialni uzly a orbitaly H je nemaji

(b) Orbitaly H maji radidlni uzly a orbitaly STO je nemaji

(c) Orbitaly STO maji na jadie derivaci a orbitaly H nemaji

(d) Orbitaly STO obsahuji, na rozdil od orbitalti H, jako parametr { efektivni naboj

3 body
1. Pro nésledujici ¢ast vystupu pro vypocet H>O metodou RHF uved’te ¢islo MO ktery
(a) je symetricky vzhledem k rotaci kolem dvojcetné osy a je vazebny 1 bod
(b) pfedstavuje orbital 1s kysliku 1 bod
(c) je nejnizsi neobsazeny MO (LUMO) 1 bod

Mol ecul ar Orbital Coefficients:

1 2 3 4 5
(Al)—-O0 (Al)--O (B2)--O (Al)--O (B1)—-O
Ei genval ues — —20.24431 —1.26368 -0.61055 -0.45371 —0.39118
11 01S 0.99416 —0.23317 0.00000 -0.10312 0.00000
2 2S 0.02631 0.83750 0.00000 0.53567 0.00000
3 2PX 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 1.00000
4 2PY 0.00000 0.00000 0.60732 0.00000 0.00000
5 2PZ —0.00426 —0.12655 0.00000 0.77154 0.00000
6 2 H 1S —0.00584 0.15777 0.44623 —0.28331 0.00000
7 3 H 1S —0.00584 0.15777 —0.44623 —0.28331 0.00000



6 7

(Al)——Vv (B2)—-V
Ei genval ues ——0.59596 0.72647
1101S —0. 13039 0. 00000
2 2S 0. 86308 0.00000
3 2PX 0. 00000 0. 00000
4 2PY 0. 00000 0.98161
5 2Pz —0. 74632 0. 00000
6 2 H1S —0. 78799 —0. 82908
7 3 H1S —0. 78799 0.82908

. Vyberte, co plati 1 bod
(a) Sza:_?lh/)’

. Napiste piiklad excitovaného determinantu, ktery neni vlastni funkci operatoru §ra piiklad

linearni kombinace dvou excitovanych determinanta, ktera je vlastni funkci operatoru §?

3 body

. Které maticové elementy jsou podle Brillouinova teorému v metod¢ konfiguracni interakce
vzdy rovny nule? Které varianty metody CI se nejvice vyuzivaji? 3 body

. Obsahem varia¢niho teorému je: 3 body



4. NapiSte vyraz pro opravu energie v prvnim fadu poruchové teorie

3 body

5. Kolik excitovanych determinantii mizeme vytvofit pro molekulu H> v minimalni bazi? Které
z nich budou mit symetricky (prostorové i spinové) dovolenou interakci s determinantem
zakladniho stavu?

3 body

6. Vypoctete pocet Slaterovych determinantii v iplném CI vypoctu na CH2SiHF v bazi 6-31G.

3 body

7. Ktera z metod v nasledujicim obrazku dava s nejvetsi pravdépodobnosti nejspravné;si
disociacni kiivku molekuly vodiku? V ¢em spociva problém metody RHF (restricted Hartree
Fock), tj. pro€ je touto metodou odhadnuta disociacni energie ptilis vysoka?

4 body
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