Tato disertacni prace se zabyva tfemi piliti jakychkoliv velmi pfesnych ab initio
vypoctu: Hartreeho-Fockovym (HF) modelem, otdzkou vybéru vhodné béze a zahrnutim
elektronové korelace.

Prace zac¢ina studiem singuldrnich vlastnosti HF modelu. Zaméfujeme se v ni na
systematické prozkoumani stability vsech atomovych systémi s uzavienymi slupkami az
po xenon. K tomu vyuzivame tzv. Thoulessovu matici stability adaptovanou k symetrii
problému. Pro ziskani celkového pohledu na stabilitu dané isoelektronické fady pouzivame
poruchovou metodu do vysokych rada. Naslednou analyzou téchto poruchovych rad
dokézeme urcit poc¢atky naruseni spinové a orbitalni symetrie. Kromé toho v této praci
navrhujeme fyzikalni vyznam téchto nestabilit.

V dalsi ¢asti této prace se zabyvame bazi tzv. sturmovskych funkei a jejim pouzitim
pro velmi presné relativistické vypocty. V praci navrhujeme algoritmus pro numericky
stabilni vypocet jedno- a dvou-elektronovych maticovych elementti. Timto by méla byt
uspeésné prekonana nejvétsi prekazka branici Sirsimu pouziti této baze. Prakticka im-
plementace navrzeného algoritmu a vyznamnost pouziti téchto sturmovskych funkei jsou
ilustrovany na sérii atomovych vypocti. Jednou z pocitanych veli¢in je tzv. amplituda
naruseni parity v atomu cesia. Jednd se o veli¢inu druhého tadu, a tedy o veli¢inu velmi
citlivou na pfesnost pouzitych vinovych funkei.

V posledni ¢éasti prace se zamérujeme na zapocteni elektronové korelace. K tomu
pouzivame dobfe zndmou metodu vazanych klastri (coupled clusters, CC) pro uza-
viené slupky a kombinovanou konfiguracni interakei (configuration interaction, CI) a
CC metodu (metoda CI-CC) pro jednoelektronové oteviené slupky. Vyuzijeme sférické
symetrie atomu a navrhneme formulaci metod CC a CI-CC v podobé adaptované k této
symetrii. Diky tomuto postiehu se velmi vyrazné snizi pocet ¢leni, které je nutné do
vypoctu zahrnout, stejné jako pocet rovnic na vyfeseni. Pouziti navrzeného pristupu
ilustrujeme na vypoctech ionizacnich energii alkalickych kovi.



