Oponentsky posudek bakalai'ské prace Daniela Simsy
»Vypocet energetického rozstepeni mezi singletovym a triplexovym stavem oxyallylového
diradikalu pomoci multireferen¢nich metod sprazenych klastri“

PiedloZena bakalaiska prace se zabyva studiem elektronové struktury jmenovaného
biradikalu pomoci multireferen¢nich (MR) metod sprazenych klastri (CC). Nedavno byla
zmétena fotoelektronova spektra tohoto biradikalu a jsou k dispozici 1 kvantovéchemické
vypocty jinych autorti ziskané metodami DFT, CASSCF, CASPT2, MRCI a EOM-SF-
CCSD(dT). Proto tento systém piedstavuje vhodny test pro pokroc¢ilé MR metody.
kvantovéchemické pojmy. To, Ze ve vlastni praci pouzivanym MR metodam (MR-BWCC a
MR-MkCC) vénuje jen ptl stranky, je na Grovni bakalarské prace piijatelné, protoze piislusna
teorie je velmi ndroc¢nd a obsahla. Vytykam vSak autorovi, Ze nezaradil ani jedinou citaci, jez by
se ke zminénym metodam vztahovala. Treti kapitola se zabyva oxyallylovym biradikalem a
vypocty jeho vlastnosti. Seznamuje ¢tenare s publikovanymi diilezitéjSimi experimentalnimi a
teoretickymi vysledky a zahrnuje nezbytné vypocetni detaily v praci pouzité. Na str. 19 je,
myslim, pteklep ve specifikaci aktivniho prostoru orbitalii (1b; misto 1b,). Diskuse vysledki
(kap. 4) je sepsana stru¢né, srozumiteln¢ a prehledné. Prace je doplnéna dvéma dodatky.
Jednim z nejvyznamnéjsich piinost prace je zaver, ze pro soulad s experimentem (u biradikal()
je nezbytné zahrnuti triexcitaci v metodé¢ MkCC. Bylo by v8ak ucelné se zminit i o vysledcich
vyzkumu diive studovaného biradikalu methylenu a oba systémy diskutovat a porovnat.

Z drobnych nedopatfeni (kromé& pteklepti) upozoriiuji na chybégjici zavorku v rovn. (2.5),
nejednotnost v psani citaci, chyby v adjektivech (napft. ve slovech coulombicky, fockovsky). Slovo
viz se pise bez tecky a poji se s akusativem, slova (zkratky) obr., tab. ¢i pfiloha se v ¢estin€ pisi ve
véte s malymi pocateCnimi pismeny. Misto full CI by mélo byt Gplna CI. Myslim, Ze misto size-
extenzivni by stacilo jen extenzivni (poté, co by byl tento pojem vysvétlen). V Cestiné nevypada

hezky ani pojem Hilbert space multireferencni metody.

Souhrnem konstatuji, e bakalaiska prace Daniela Simsy pfinesla fadu velmi zajimavych
poznatkil, ma (i ptes drobné vyhrady) velmi dobrou uroven, a proto ji doporucuji k obhajobé.

Navrhuyji klasififikaci znamkou vybornég.
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