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Slovní vyjádření, komentáře a připomínky vedoucího/oponenta: 
Pan Matoušek se ve své práci věnuje kvantově chemickým výpočtům dvou molekulárních 
systémů na bázi porfyrinu s navázaným atomem železa. V prvním případě se jedná 0 

zjednodušený model samotného Fe-porfyrinu, na kterém byl ukázán důležitý vliv geometrie, 
konkrétně vzdálenosti mezi atomy železa a dusíků, na pořadí nejníže ležících spinových stavů. 



V druhém případě se jedná o komplex Fe-porfyrinu s karbenem, jenž je důležitý meziprodukt 
v bio-inspirovaných moderních syntézách. 

Při výpočtech elektronové struktury zmíněných molekul pan Matoušek využil celou škálu 
kvantově chemických metod včetně těch založených na metodě renormalizační grupy matice 
hustoty (density matrix renormalization group, DMRG), jejichž vývojem se v naší skupině 

zabýváme. Pan Matoušek získal velmi cenné výsledky, které vysvětlují nedávné experimenty a 
jsou součástí publikace zaslané do tisku. V neposlední řadě také ověřil použitelnost nově 
vyvinutých výpočetních metod. 

Jako školitel mohu říci, že pan Matoušek pracoval se zájmem, samostatně a iniciativně. 
Jeho práce je psaná dobrou angličtinou, což není samozřejmostí. Také bych rád zdůraznil, že pan 
Matoušek provedl velké množství výpočtů s pomocí kvantově-chemických metod, jejichž použití 
není zcela triviální a vyžaduje patřičné znalosti a zkušenosti, které si musel osvojit. 
Závěrem bych rád řekl, že pan Matoušek se jako diplomant velmi osvědčil a vřele doporučuji jeho 
diplomovou práci k obhajobě. 

Případné otázky při obhajobě a náměty do diskuze: 
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uznat jako diplomovou/bakalářskou. 
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