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Výpočet energetického rozštěpeńı mezi singletovým a tripletovým stavem

oxyallylového diradikálu pomoćı multireferenčńıch metod spřažených

klastr̊u

Ćılem bakalářské práce pana Daniela Šimsy bylo otestovat přesnost multireferenčńıch

metod spřažených klastr̊u s poruchovým zahrnut́ım triexcitaćı vyvinutých v naš́ı sku-

pině. Jako studovaný systém jsme zvolili oxyallylový diradikál, pro jehož singlet-triplet

štěpeńı jsou k dispozici experimentálńı data z nedávné doby. Z hlediska kvantové chemie

se jedná o “obt́ıžný” systém, protože řada standarně použ́ıvaných metod, jako DFT, ale

i CASPT2, zde dává kvalitativně chybný výsledek (tj. opačné energetické pořad́ı těchto

stav̊u). Výsledky výpočt̊u provedených panem Šimsou ukazuj́ı, že MkCCSD(T) metoda

dává singlet-triplet štěpeńı ve výborné shodě s experimentem.

Bakalářská práce pana Šimsy je sepsána pečlivě a hezkým stylem, i po formálńı stránce

je na výborné úrovni. Z úvodńı teoretické části v kapitole 2 je zřejmé, že si pan Šimsa

osvojil základy MRCC metod na úrovni odpov́ıdaj́ıćı bakalářskému studiu. Kapitola 3

je věnována oxyallylovému diradikálu včetně diskuse výsledk̊u dostupných v literatuře a

jsou v ńı uvedeny technické detaily prováděných výpočt̊u. Vlastńı výsledky pana Šimsy

jsou pak podány ve čtvrté kapitole; v době psańı tohoto posudku byl již odeslán článek

do Chem. Phys., který je na těchto výsledćıch (a několika daľśıch, které se do uzávěrky

této práce nestihly) založen a jehož prvńım autorem je pan Šimsa.

Z výše zmı́něných d̊uvod̊u vřele doporučuji uděleńı bakalářského titulu.
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