Posudck dizertacni prace
Petr Danécek: Anharmonic and solvation effects in
vibrational spectroscopy

Namétem dizertace je teoretické studium role vibracni anharmonicity a solvatacnich
ofektin v molekulovém spektru.  Metodickym ndstrojem studia je autorem vytvoieny
vypoctovy apardt zahruujicl zdkladui metodické postupy z literatury s navaznostl na
komercné dostupné kvantové-chemické vypodétové programy. Praktickym cilem studia je
kritické posouzeni aplikatniho potencidlu soucasné teorie molekuly pro extrakei struk-
turn{ informace z experimentélniho vibraéniho spcktra. Vlastni studinm je rcalizované
formou modelovych vypoétl pro reprezentativui soubor molekulovych utvara. Vysledky
dizertace jsou dolozeny pdrem publikaci v prestiznich mezindrodnich casopisech a pro-
gramovym balikem mmisténym na WEBu.

Vybudovany vypoctovy aparat vykazuje vysokou uzivatelskou robustnost a flexibilitu
a jovi se tak jako vysoce uziteény ndstroj pro teorctické analyzy experimentalnich spekter.
Jako zejména slibné vidim jeho pouziti v oboru vibra¢niho cirkularniho dichroismu, tedy
v oboru ve kterém "domdcel” pracovisté autora patii do svétové $picky. Jinymi slovy,
dizertaci ocefiuji jako aktualni a pFinosny pocin. Nicméneé, jako jeji potencidlni uzivatel
se nemohu vylimout nékolika vice ¢ méné obeenym otazkam a komentaitm:

e Domnivam se, z¢ by mnoho ¢tendfa uvitalo otestovani rozvoje potencidlni energie
do vyssich mocnin nez do standardniho kvartického rozvoje. Lze automaticky o€ckavat,
70 vySs rozvoje zarucl fyzikdlni korektnost popisu vibra¢nich pohybu zahrnujicich atomy
vodiku?

e Vzhledem k relativné nizké naroénosti pornchové metody se jevi jako zadoucl pros-
tudovani metod vyssich fadii. Bylo od tohoto studia upusténo vzhledem ke znamému
divergenénimu chovani poruchovych rad oscilatora?

o Jaké jo fyzikdlni opodstatnéni pouZziti normalni soufadnice pro popis vibraénich

modit spojenyceh s konformaéni nestabiliton (systémy s viceminimovymi potencidly) ¢i



pohybii oponovanych silné neharmonickymi potencidly (napf. pyramidalizace peptidické
vazby)?
e Jakd je robustnost numerického vypoctu vyssich silovych konstant? Dostacuji

literarni postupy skutecné potiebé?

I kdyz uvedené dotazy nepokladdm za nezavazné, urcité neshledavam, ze je autorovou
povinnosti poskytnout vyéerpavajici odpovédi v ramci této dizertace. Tu povazuji za
velmi dobrou a doporuéuji ji v piedlozeném tvaru jako zcela dostacujici podklad pro

udéleni véedecké hodnosti PhD.
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