Obsah

1. Uvod
2. metodicka Cast

2.7. Prehled kvantové mechaniky

2.1.1. Z&kladni pojmy

2.1.2. Atomoveé a molekulové orbitaly

2.1.3. Provadéni vypoctl

2.1.4. Zvlastnosti neempirickych vypoctd
2.2. Co lze z kvantovéchemickych vypoctl ziskat
2.3. Zasady zadavani vstupnich dat
2.4. Volba vzorovych molekul
2.5. Pfevodni vztahy mezijedn2otkami
. RozSiTena Huckelova metoda
3.7. Uvod
3.2. Popis zadani

3.2.1 Popis vstupu do programu
3.2.2. Popis vystupu

3.3. DalSi moznosti programu
3.4. Ukézka ustupu
3.5. Ukazka vystupu

4. Soubor program CNINDO

4.1. Uvod

4.2. Volba parametr(.
4.3. Ukazka vstupu

4.4. Program COORDCIN
4.5. Ukazka vystupu

5. Soubor programi MOPAC

5.1. Uvod

5.2. Parametry soucasné verse MOPACu
5.3. MozZnosti, které nabizi MOPAC

5.4 Zadanipro MOPAC
5.4.1. Celkové schema zadani
N.4.2. Popis klicovych slov. ktera Fidi

w

© © N o

70
11
73

14

14

15
"
18

20

27

22

55.
55

56
57

58
50
70
70
71
73

74



Obsah

5.4.3 Zadani geometrie

5.4.4 Priklady zadani
5.5 Ukazka vystupu

6. Program TUTOR

6.1 Obecné rysy programu

6.2. ZpUsob zadani.
6.3. Vystup z programu

7. Topologickd metoda
7.1 Uvod
7.2 Principy zadavani formatd

7.3. Zadanipro topologickou metodu
7.3.1 Popis klicovych slov
7.3.2 Jak spojovat krystaly

7.4. Zadanipro program TOPOLOGY
7.5. Vystup z programu TOPOLOGY

8. Zaveér

Literatura
Obecna kvantova mechanika
Programovani ve Fortranu
Rozsifena Hlckelova metoda

Metody CNCOJ2, INDO
Metoda MINDO/3
Metoda MNDO
Metoda AM-1

Metoda PM-3

Program MOPAC
Program TUTOR

92
93

135
135

736
742

181
181
182

182
1S3
1$4

200
202



