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Tato přednáška je určena pokročileǰśım student̊um a doktorand̊um kvantové chemie, kteř́ı se
hlouběji zaj́ımaj́ı o použ́ıvané metody a chtěj́ı je umět nejen aplikovat, ale i detailně porozumět
jejich teoretickému základu. Prvńı implementace analytického gradientu Hartree-Fockovy energie
v̊uči polohám jader znamenala pr̊ulom v aplikovatelnosti kvantové chemie a umožnila optimalizaci
geometrie a hledáńı tranzitńıch stav̊u. Od té doby uplynula již v́ıce než tři desetilet́ı a dnes máme
k dispozici analytické prvńı a druhé derivace prakticky pro všechny d̊uležité kvantově chemické
metody - od HF, přes DFT, až ke coupled clusters. To umožňuje provádět rutinně optimalizace
geometríı, sedlových bod̊u a výpočet harmonických vibračńıch frekvenćı. Nav́ıc smı́̌sené druhé deri-
vace v̊uči poloze jader a vněǰśımu poli dovoluj́ı poč́ıtat řadu d̊uležitých spektroskopických vlastnost́ı.
Techniky analytických gradient̊u se daj́ı použ́ıt také na výpočet neadiabatických coupling konstant,
d̊uležitých pro studium konických intersekćı a neBorn-Oppenheimerovských efekt̊u. V přednášce
probereme teorii analytických derivaćı nejd̊uležitěǰśıch metod a praktické výpočetńı postupy. U
zájemc̊u se předpokládá znalost základ̊u kvantové mechaniky a kvantové chemie.

• Metody optimalizace geometrie a sedlových bod̊u

• Harmonické vibračńı frekvence polyatomické molekuly

• Spektroskopické vlastnosti poč́ıtané pomoćı derivaćı

• Neadiabatické efekty a konické intersekce

• Derivace integrál̊u a MO koeficient̊u

• Prvńı derivace closed shell HF a DFT energie

• Coupled perturbed HF a KS rovnice

• Druhé derivace closed shell HF a DFT energie

• Prvńı derivace ROHF energie

• Coupled perturbed ROHF

• Druhá derivace ROHF energie

• Prvńı derivace CASSCF energie

• Prvńı derivace CI energie

• Technika z-vektoru

• Prvńı derivace MP2 energie

• Prvńı derivace CCSD a CCSD(T) energie, Λ-rovnice

• Prvńı derivace multireferenčńıch CC metod

• Derivace v̊uči exterńımu poli

• Neadiabatické coupling konstanty
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