T # WSTAV ORGANICKE CHEMIE A BIOCHEMIE
AKADEMIE VD CESKE REPUBLIKY
INSTITUTE OF ORGANIC CHEMISTRY AND BIOCHEMISTRY
ACADEMY OF SCIENCES OF THE CZECH REPUBLIC
w

ODDELENi MOLEKULOVEHO MODELOVANI
DEPARTMENT OF MOLECULAR MODELING

Posudek $kolitele

na bakalafskou préci ,,Reliability of DFT methods for the description of
electronically excited states of copper ions*

Pan Luké$ Grajciar pracoval na své bakalai'ské praci v mé skupin€ v dobé& od #jna 2006 do
kvétna 2007. Béhem této doby se zabyval vypoclty interakénich energii a zejména vypoclty
excitaénich energii relativné malych komplexi jednomocnych iontd médi. Tématika
vyzadovala zvladnuti prace snékolika kvantové chemickymi programy (Gaussian a hlavng
Molpro), praktickou znalost elementarni teorie grup, praci v opera¢nim prostfedi Unix a dobré
porozumeéni zakladi kvantové chemie. Pan Grajciar si snadno osvojil potiebné techniky a
prokazal dobré znalosti jak v kvantové chemii, tak v elementéarni teorii grup.

Pan Grajciar prokézal velikou samostatnost pii praci na tématu a také pfi vlastnim psani
bakalaiské prace. Vzhledem k tomu, Ze se jednad o studenta 3. ro¢niku, je t¥eba jeho
samostatnost o to vice ocenit. Vlastni bakalafskou praci hodnotim velice kladng; student
jednozna¢né prokézal schopnost piehledné uspotadat dosaZzené vysledky a velice struéné a
jasné (v anglickém jazyce) popsat vlastni vysledky a diskutovat je. Znovu musim vyzvednout
smostatnost pana Grajciara pii psani bakalafské prace. Podle mého nazoru bakalaiska prace
jednoznacné ukazuje, Ze pan Grajciar je schopen samostatné védecké prace. Proto doporuduji

préci k obhajobé.
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