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Vypocet energetického rozstépeni mezi singletovym a tripletovym stavem
oxyallylového diradikdlu pomoci multireferenénich metod sprazenych
klastri

Cilem bakaldiské préce pana Daniela Simsy bylo otestovat pfesnost multireferenénich
metod sprazenych klastri s poruchovym zahrnutim triexcitaci vyvinutych v nasi sku-
piné. Jako studovany systém jsme zvolili oxyallylovy diradikal, pro jehoz singlet-triplet
Stépeni jsou k dispozici experimentalni data z neddvné doby. Z hlediska kvantové chemie
se jedna o “obtizny” systém, protoze fada standarné pouzivanych metod, jako DFT, ale
i CASPT2, zde dava kvalitativné chybny vysledek (tj. opacné energetické poradi téchto
stavil). Vysledky vypoctit provedenych panem Simsou ukazujf, ze MkCCSD(T) metoda
dava singlet-triplet stépeni ve vyborné shodé s experimentem.

Bakaldiskd prace pana Simsy je sepséna peclivé a hezkym stylem, i po form4lni strénce
je na vyborné trovni. Z tvodni teoretické ¢ésti v kapitole 2 je ziejmé, Ze si pan Simsa
osvojil zaklady MRCC metod na turovni odpovidajici bakalaiskému studiu. Kapitola 3
je vénovana oxyallylovému diradikalu véetné diskuse vysledku dostupnych v literatuie a
jsou v nf uvedeny technické detaily provadénych vypocti. Vlastni vysledky pana Simsy
jsou pak podény ve ¢tvrté kapitole; v dobé psani tohoto posudku byl jiz odeslan clanek
do Chem. Phys., ktery je na téchto vysledcich (a nékolika dalsich, které se do uzévéerky
této préace nestihly) zalozen a jehoz prvnim autorem je pan Simsa.

Z vyse zminénych duvodu viele doporucuji udéleni bakalarského titulu.
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