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Oponentsky posudek na bakalaiskou préci

Lukas Grajciar: ,,Reliability of DFT methods for the description of electronically

excited states of copper ions“.

Bakaléfské;préce Lukase Grajciara se zabyva kvantové-chemickymi vypocty excitaénich
energii komplexd jednomocného kationtu médi. V tvodu prace jsou stru¢n€ nastinény
pouzité metody a modelové systémy, vysledkova Cast prace obsahuje orbitélni diagramy
a prehledné usporadané excitatni energie ziskané CC (coupled clusters) a DFT
metodami. Prace ptes svij nevelky rozsah (34 stran textu vcetné seznamu literatury)
obsahuje zna¢né mnoZstvi informaci, které jsou velmi peclivé zpracovany a utfidény,
takZe prace jako celek pusobi kompaktné a prehledné. Jediné, co bych mohl v tomto
ohledu vytknout, je snad aZ prili§ struéné zpracovéni vysledkii pro ZSM-5 zeolit, kde
jedinym voditkem pro &tenafe je obrazek klastrovych modell 12, M6 a Z8 aktivnich
center (obr. 7 na strané 23). Prace méa velmi Siroky zabér, obsahuje zajimavé srovnani
metod pro vypocet excitaénich energii a dale zavislost excita¢nich energii na velikosti
systému. Vysledky pro klastrové modely jsou nasledné aplikovany na redlny systém Cu”
iontu v komplexnim molekulovém prostiedi. Diskuze obsazena v zavéru prace je vedena
na vysoké odborné urovni.

Po formaélni strance je prace vypracovana velmi peclivé a s vyjimkou nékolika malo
formalnich chyb. Bakalafska prace je napsana v anglickém jazyce a i zde je tfeba ocenit
jeji velmi vysokou Uroven.

Zavérem mohu konstatovat, Ze bakalafska prace pana LukéSe Grajciara bezpochyby

spliiuje veskeré naroky a mohu ji tak bez vyhrad doporucit k obhajobg.
V Praze dne 19. ¢ervna 2007
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