Cvičení 0
1. Vytvořte u sebe v homu adresáře HePlus a přejděte do něj. 
a. Připravte vstup do programu Gaussian pro výpočet energie He+ s následujícími bázemi: STO-3G, 3-21G, 6-31G, 6-31G*, 6-31G**, cc-pVDZ, cc-pVTZ, cc-pVQZ
b. Step by Step

i. vim sto-3g.com

ii. stiskneme klávesu: i (přepnete se do insert módu v textovém editoru vim) 
iii. %chk=sto-3g.ckh  (uloží tzv. check point, není povinný) 
#p HF/sto-3g 

vypocet heplus v sto-3g bazi (komentar k vypoctu)

1 2 (první číslo je nábo a druhé spinová multiplicita 2S+1) 
He  0.  0.  0.    (x y z souradnice) 
volný řádek musí být
iv. stiskneme klávesu ESC

v. stiskneme : a za ní napíšem wq a enter (tím zapíšeme soubor)

vi. G09 sto-3g.com iq-2 1 1G(zadá výpočet do frontového systému iridia)
vii. Výstupní soubor výpočtu: sto-3g.com.log 

viii. Získáme energii grep “SCF Done” sto-3g.com.log
2. To samé jako 4 akorát pro atom He, držte výpočty v oddělených adresářích, aby byl pořádek. 































