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Slovni vyjadieni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Tato na prvni pohled skromng (a stru¢n€) vyhliZejici prace podle mého nézoru skryva velké usili
diplomanta, ktery se musel naugit provést fadu netrivialnich krokt vedoucich k tomu, aby zcela
bez cizich vstupnich dat proved] vypocet u¢innych prifezi pro vibraéni excitaci molekuly kysliku
srazkou s elektronem. A&koli vypotty jsou provedeny cizimi programy, spravné vloZeni vstupnich
dat a parametri vypoétu a vyhodnoceni kvality vystupu je vysoce netrivialni. Kroky provedené
diplomantem zahrnuji:

e Vypolet elektronové struktury molekuly (pomoci softwarového baliku MOLPRO) pro
riizné geometrie v&etné spravného rozmysleni grupy symetrie poZadovanych stavl a
kritické zhodnoceni vysledki srovnanim s dostupnymi experimentalnimi daty.

e Vypotet rozptylu elektronu na molekule s fixovanymi jadry (pomoci Londynského baliku
programii pro metodu R-matice) a uréeni polohy a $ffky nejniZ3i rezonance, piicem?
velkd pozornost je vénovdna nastaveni parametrll vypoctu tak, aby byly vysledky
konzistentni s daleko pfesngjsimi daty z programu MOLPRO.

e Vypodet vibratni rezonan¢ni dynamiky pro modely uréené z ptedchozich dvou krokd,
snaha urdit nepfesnost vyslednych G¢innych prifezil v disledku vstupnich dat z téchto
kroki a kritické srovndni s experimentem.

Rad bych zdfiraznil, Ze podle mého nézoru by se na jednom kazdém z t&chto kroki dala zaloZit
diplomova prace a diplomant nejen provedl viechny tf, ale navic ve vypottu zahmul spin-
orbitalni korekce, které jsme zatim v nasi skupiné do podobnych vypodti nezahrnovali.

Také po formélni strance shleddvam praci peclivé provedenou. Nasel jsem jen par drobnych
formuladnich nepfesnosti a typografickych chyb, které nestoji za podrobn&jsi vypisovani. Po
jistém rozifeni textové Casti by prace snadno mohla byt publikovana v recenzovaném ¢asopise, i

kdyZ ze zavéru je patrné, Ze ambici autora je jeste vylepsit ¢ast tykajici se vibraéni dynamiky.

Praci plng& doporuguji jako diplomovou.

PFipadné otdzky pfi obhajobé a naméty do diskuze:
Pokud bude u obhajoby &as, mohl by diplomant vysvétlit pro¢ v prvnim peaku v obrazku 3.3 chybi

spin-orbitalni rozstépeni.

Prici

doporucuji

O nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakaléfskou.

Navrhuji hodnoceni stupném: ke e
vyborné O velmi dobfe U dobfe U neprospél/a
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