
otrrcrnentský posutlok k diplomovej práci Bc. lllateja švaňu s názvonr "Study rrf

Diradicals Bv !)xplicitly Correlated Multireference Coupled Clusters Methocls"

[]c' Matej Švaňa vypracoval diplonror'ú prácu zaolrerajúcu SÍl porovnilnítn a aplikái:iirrr

nrultircÍerenčných rnctód spriahnutých klastrov so zahrnutínr explicítnej korelácie na štťrcl.iLrnt

konr'ergencie al:solútrrych a relatívnych energii vybraných nrolekrrlových štrukrůr. kl'účor'Ých l,

}]roccsc izorneriz-ácie cykloprcrpánu na propén' Ptoblernatika rozpÍacovaná v cliplonrovr'i práci jc

eaujíntavá a aktuál'na z niekol'kých hl'a<jísk' či uŽ je 1o porovnanie jedno_ a ntrrltireÍbr:crrť'rr.r.,c1r

nletÓd spríalrnutýclt klastrcrv, analýza vplyvrr zahmLrtia explicitrrej korelácie, ako aj v ncposler1noirt

rircle. získa'nic tloposial' najpresnejších relatívnych energií irrternrediátttv sptlnrínanej iztlnrerÍzácie

cykltlpl'tlpártu na plopón. Kornbinácia multireflerenčných metód spriahnutýclr klastrov s explicitnrru

koreláciou .je pontcme nová a nrntlŽstvo publikovaných (nie len) cherrrick,r, zau.jírna.,,ých študií

týmito rnetódarni 'ie zatial'málo' Aplikácia na tak jntenzÍvn'e, či uŽ cxperimentálnc alcbo ter:lretickyi

Študovanú reakciu akou .je izonrerizácia cykloprcrpánu je teda r'el'ni štastnou volhort jedrrak prc

derrtonštráciu uŽjtočnosti' ako aj popularizác:iu tohto prístupu. Z vl'slcrJkov pr'ár:c jc zrejrnó. Že

r-rrLrItireÍbtenčný popís diradikálu trimetylénu' akcl interrnediátu izonrerizáciu.' na ťrrovni

spriairrrLrtýoh klastrov, skonvetgovaný k linritu úplnr'j báz.v. je kl'účorn k presnej a spol'ahlivcj

preclporledí nr echan'iznru študovanej i zonrerizáci e'

Prcdk]adaná diploraovri práca je vypracovaná v anglickom 'jazyku' priČorn úlclvcň

iazykového spracclvania r'zhl'adon-l na vek a skťtsenosti diplclrr:anta lysoko clceňitjenr' V pomeme

rlctili]ne spracovanej teoretickej časti prácu:' c1iplornant d'alej jasne rlenronštroval, Žc le v

na<Í*tandarclne náročnej problenratike nultireíerenčných metÓd spriahnuýc'lr klastrov so zalrrttutítn

explicitnej korelácie <Jobre zorientovaný. Aj ked' diplomarrt v práci priliŽ ne<iiskutu.ie tcchnické

dctail.v risk'ania výsleclkor', z vlastnej skúsenostj nrÓžem predpokladať, Že rozhcrdne nešlcr o tutinnó

výpočty. ale výpočty vyžarlujťrce si zručnosť aj v oblasti programova1lia a správy vysoko-výkonncj

v,v'ptrčlovej tcclrniky' Isté rezervy v kvalite prtice, by sa sltácl'elali náisť, napriklad uŽ v spon:ínancj

strolrc.j diskusii techriiokýclr detailov. Čiraterov práce by nrohlo zaujimat', aká hola časovit

niixlčnosť r'ý'počtov k prezentovanýnr výsledkonr, obzvlášt' z hl'adiska porovnania jeclno- a

tnultire t'erenčných vÝpočtov. či bola a s akou ťrčinnost1ru r,yLrŽitá paralelizácia a por1. 'I'zrktíež. b.v

sŮl'lt v tirbrtl'káclr, Či už absolťrtnych ako aj relatívnyclr energií, ocerril (kde jr: tcr mcrŽré)' sepnrátnc

vy}todnttellie prí*pevk61' príslťrcltajúcich vyŠšienlir akcr drtthéntu riirlu porur:hor,úho rcrzvoja. t.j.

{]CSD'h.lP2. i' .rtrtlsle tzr'' o'ťocil[*pciint'' analý'zy"I'tito separircia hy umožnila transpalcntncišic

poror'nattie u'í'ektu vel'kosti bůz'v na ůrovni dnrhóho por:ia<iku pcrruc}rcrvého rozvoja, "pnst-'N'{P2'-



pÍíspgvku m0n0_ a bíexcitáciíako aj poruchového zaltrnutia triexcitácii. Ďale_i r ubr;txktrcit j.5_3^,Y.

rlemonštrujťrciclr ýcLrlost' konvcrgencie vypočítaných energií s ve]'kost'tlu báz5,. 1rr* nroŽno bolo
vlrrlclrrejšíe poLržitie logaritnrickej škály. Zau|ímavé by bolo taktieŽ poÍ6vt]ať v,ýxler1ky s výpočtanri
na úrovni LJCCSD(T) v blízkosti lirnitu uplnejhár,y'

Na záver dodávanr. že práca spíňa všetky nárr-rky kladené na tliplonrclvťr prilcu, tloporrrčujent
jrr ako po<lklad k obajobe a heidnotím ju stupňonr .,A''.

Do diskusii nánr nasledLrjúce otázky:

l ) Úr'oelorn kapitoly 3 autol uvádza' Že najnižši singletový a tripletový stav trinetYltinu srj si
energeticky blízke' Má autor k dispozícii rtlzdiel errergií týchto stavov aj na najvyŠ*ej tcrrretickej

ťrrovni porrŽite.i v tejto práci? Je predpoklatl, že základný stav trímetylénu 
'je singletoi,ý. porlloŽený

dosta{'očne presrrýnri tetrretickými predpoveďa.mi?

2) Ako výrazrré je nar"ýšenie výpočtcrr'ej z'áťaž,e pri zahrnutí erplicitnei kortlliicie v

rnu lti reÍbrenčnýc lr rnetódaclr spriahnutýclr klastro r'?

V íJrarisiave,28. 8. ?013 Mgr. Michal l)ittltiák, PhD'


