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Tato prednéska je urcena pokrocilejsim studentum a doktorandium kvantové chemie, ktefi se
hloubéji zajimaji o pouzivané metody a chtéji je umét nejen aplikovat, ale i detailné porozumét
jejich teoretickému zdkladu. Prvni implementace analytického gradientu Hartree-Fockovy energie
vuci polohdm jader znamenala prulom v aplikovatelnosti kvantové chemie a umoznila optimalizaci
geometrie a hledani tranzitnich stavu. Od té doby uplynula jiz vice nez tii desetilet{ a dnes mame
k dispozici analytické prvni a druhé derivace prakticky pro vSechny dilezité kvantové chemické
metody - od HF, ptes DFT, az ke coupled clusters. To umoznuje provadét rutinné optimalizace
geometrii, sedlovych bodu a vypocet harmonickych vibracnich frekvenci. Navic smiSené druhé deri-
vace vUci poloze jader a vnéjsimu poli dovoluji pocitat fadu dulezitych spektroskopickych vlastnosti.
Techniky analytickych gradientu se daji pouzit také na vypocet neadiabatickych coupling konstant,
dulezitych pro studium konickych intersekci a neBorn-Oppenheimerovskych efektu. V predndsce
probereme teorii analytickych derivaci nejdulezitéjsich metod a praktické vypocetni postupy. U
z&jemcu se predpokldda znalost zdkladu kvantové mechaniky a kvantové chemie.

e Metody optimalizace geometrie a sedlovych bodu

e Harmonické vibrac¢ni frekvence polyatomické molekuly

o Spektroskopické vlastnosti pocitané pomoci derivaci

e Neadiabatické efekty a konické intersekce

e Derivace integrali a MO koeficientu

e Prvni derivace closed shell HF a DFT energie

e Coupled perturbed HF a KS rovnice

e Druhé derivace closed shell HF a DFT energie

e Prvni derivace ROHF energie

e Coupled perturbed ROHF

e Druhd derivace ROHF energie

e Prvni derivace CASSCF energie

e Prvni derivace CI energie

e Technika z-vektoru

e Prvni derivace MP2 energie

e Prvni derivace CCSD a CCSD(T) energie, A-rovnice

e Prvni derivace multireferené¢nich CC metod

e Derivace vuéi externimu poli

e Neadiabatické coupling konstanty
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