Abstrakt: Spolehliva predpovéd struktury a stability molekularnich krystall a jejich polymorf(
je nezbytna pro pochopeni jejich vlastnosti a potencialnich aplikaci. Ziskani spolehlivé
vazebné energie molekularnich pevnych latek vSak vyzaduje pouziti pfesnych metod
elektronové struktury a striktni konvergenci s numerickymi parametry. To je obzvlast
naro¢né u molekularnich pevnych latek s mnoha atomy v jednotkové bunce, pro které
mohou byt vypoclty nesmirné Casové narocné pokud je pouzita vysoce presna teoreticka
metoda, jako napf. spfazené klastry s jedno-, dvoj- a perturbativnimi tfiCasticovymi
excitacemi (CCSD(T)). V této praci se zaméfujeme na vyvoj a hodnoceni pfiblizZnych metod
schopnych spolehlivé popsat vazebnou energii pfiCemz pro testy jsme pouzili Ctyfi
molekularni krystaly vazané hlavné disperznimi silami: ethan, ethylen a ortorombickou a
kubickou formu acetylenu. Nejprve porovnavame efektivitu vypoltl vazebné energie pfi
pouziti periodickych okrajovych podminek (PBC) a pro mnohocasticovou expanzi (MBE).
Podrobné diskutujeme, jak obtizné je dosahnout konvergovanych hodnot vazebné energie s
ohledem na numerické parametry, a poté porovname vysledky ziskané z obou pfistupu. Ve
zbytku prace pouzivame vysledky ziskané pomoci MBE ke studiu presnosti aproximace
nahodné faze (RPA) a Mgller-Plessetovy (MP) poruchové teorie. Vysledky téchto metod pro
individualni pfispévky a celkové vazebné energie uvazovanych systémui porovnavame s
referenénimi daty ziskanymi pomoci CCSD(T). Dale ukazujeme, jak mlze byt pfesnost RPA
ovlivnéna volbou orbitall pouzitych pro vypocty. ZjiStujeme, Zze RPA s dalSimi korekcemi je
slibna a analyzujeme zavislost pFesnosti individualnich pfispévkd na zvaZovanych
orbitalech. Nakonec zkoumame pFesnost navrhovaného korekéniho schématu, které lze
pouzit k =ziskani referenCnich vazebnych energii uvazovanych systému s nizSimi
vypocetnimi naklady nez metoda CCSD(T).
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