Posudek na bakaldfskou préci slecny Katefiny Smitalové: " Kvantové-mechanické
vypoc¢ty hydridi prechodnych kovii; porovnani vibraéni analyzy s experimentalnimi
daty ".

Sle¢na Katefina zacala velmi pilné a svédomité pracovat na své bakaldiské praci hned po
jejim zadani. Diky svému pracovnimu nasazeni rychle zvladla prici s operacnim
systemem Linux 1 kvantové-chemickym programem Gaussian 09, ktery pouZivala k
vypoétim reakénitho mechanismu. RovnéZz se naucila provadét analyzy vinové funkce,
které tvorily nedilnou soucast kontroly spravnosti disocia¢nich povrchi diatomik. Tim se
také zapojila do feseni grantového projektu "Studium interakci transitnich kovli s modely
biomolekul" nebot zjeji prace jasné vyplynula vyhodnost nami navrzené¢ béaze
k vypoctim rozsahlejsich systému (pii srovnani narocnosti a pfesnosti vypocti).

Bakalafska prace je po grafické strdnce na vyborné urovni, je napsdna prehledné,
vSechny vypoctené vysledky jsou diskutovany v pfiméfeném rozsahu a pro snadnou
orientaci v texu doplnény tabulkami a ndzornymi obrazky.

Sle¢na Katefina Smitalova je bystra studentka s velkym kreativnim potencialem,
po celou dobu pracovala samostatné a rovnéz velmi spolehlivé.

Bakalatskou praci doporucuji k obhajobé navrhuji klasifikovat ji jako vybornou.

V Praze 29.8.2018

prof. Jaroslav Burda



