Predikce vlastnosti a struktury molekularnich krystala (krystalia sklddajicich
se z molekul vazanych nekovalentnimi vazbami) z ab-inito vypo¢ti je naro¢ny
problém. Vazebné energie takovychto struktur vyzaduji pouziti presnych ab-initio
metod, které jsou vypocetné extrémné narocné. Potencidly, které 1ze nafitovat na
ab-initio data nebo jejichz parametry lze ziskat z pfedem vypoctené matice hus-
toty, lze pouzit k popisu interakci vzdalenych molekul, ¢imz lze snizit ndroc¢nost
celého vypocétu. Jednou z metod zamérenych na popis elektrostatickych prispévki
je distribuovany multipdlovy rozvoj rozvadéjici matici hustoty do sférickych ten-
zori kolem nékolika bodi na molekule. Vyvinuli jsme program, ktery dokaze
ziskat koeficienty multipélového rozvoje ze dvou ruznych kédi integrujicich matici
hustoty, vypocitat elektrostatické prispévky mezimolekularni energie a otacet
multipélovy rozvoj. Toto lze provést do libovolného tadu. Dale studujeme vlast-
nosti vypocitanych koeficienttt multipélového rozvoje v zavislosti na ab-initio
metodé, bazi matice hustoty a kodu, ktery byl pouzit pro integraci matice hus-
toty. Otestovali jsme predikci elektrostatické interakce na molekolarnich krys-
talech s riznymi fyzikalné-chemickymi vlastnostmi — methanol, metan, amoniak
a oxid uhlicity. Dale jsme se také pokusili nafitovat koeficienty jednoho mul-
tipélového rozvoje na molekule na predpocitanych datech interakénich energiich
dimerti. Abychom otestovali moznost ziskavani distribuovanych vlastnosti z ex-
istujicich datasett, vyzkouseli jsme prolozeni jednoduchého modelu korela¢ni en-
ergie pomoci klasickych fitovacich postupi i technik ze strojového uceni.



