
Posudck dizertacni prace

Petr Danecek: Anharmonic and salvation effects in
vibrational spectroscopy

Nametem dizertacc je teoretioke studium role vibracni aiiharmonicity a solvatacnich

efokt.h v molekulovein spektru. Metodickym nastrojcm studia jc autorem vytvofeny

vypoctovy aparat '/ahrnujici zakladni metodicke postupy z literatury s navaznosti na

komercne dostupne kvantovc-chcmicke vypoctove programy. Praktickym cilcrn studia je

kriticke posou/eni aplikacniho potencialu soucasue tcorie inolekuly pro extrakci struk-

tunii informaro / cxpcrimciitaliiiho vibracnilio spektra. Vlastni studium je rcalizovaue

fonnou modelovych vypoctu pro reprozeiitativui soubor molekulovych utvaru. Vyslcdky

di/orl.ac'o jsou dolozeuy pareni publikaci v prcsti/uich meziiiarodiiich casopisech a pro-

gramovym lialikcm umfsteiiym na WEBu.

Vybudovany vypoctovy aparat vykazuje vysokou uzivatelskou robustnost a fiexibilitu

a jcvf sc tak jako vysoce uxitccny riastroj pro toorcticke analyzy experimentalnich spektcr.

.Iako zcjmcua slibiie vidim jeho pouziti v oboru vibracniho cirkularniho diehroisnui, tcdy

v oboru ve ktcrcni "domacf" pracovistc autora patfi do svetove spicky. Jinymi slovy,

(.lixertaei oceiiuji jako aktualuf a pffiiosiiy pocin. Nicmene, jako jcji potcncialni uzivatcl

so iiemolm vylmout nekolika vice ci menc obccnym otazkam a komentafum:

• Domiu'vam so, 2e by miiolio ctcuafu uvftalo otcstovani rozvoje potcncialni energie

do vyssich mocnin noz do standardniho kvartickeho rozvoje. Lze automaticky occkavat,

ze vyssi rozvojc zaruci fyzikalni korcktnost popisu vibracnich pokybu zahruuji'cich atomy

vodikn?

• Vzhledcin k rclativne nizke uarocuosti pornchove mctody so jevi jako zadouci pros-

tudovani mctod vyssic:h radii. Bylo od tohoto studia upustcno vzhlcdcm ke znainemu

divcrgencnimu chovani poruchovych fad oscilatoru?

• .lake je fyzikalni opodstatncni pouziti norinalni soufadnice pro popis vibracnich

modu spojcuiydi s konformacni nestabilitou (systcrny s viceminimovymi potencialy) ci
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pohybu oponovanych silnc ncharmonickymi potencialy (napf. pyramidalizace peptidickc

vazby)?

• Jaka je robustnost numerickeho vypoctu vySsich silovych konstant? Dostacuji

literarni postupy skutccne potfebe?

I kdyz uvedene dotazy nepokladam za nezavaznc, urcite neshledavam, ze je autorovou

povinnosti poskytnout vycerpavajicf odpovedi v ramci teto dizertace. Tu povazuji za

velmi dobrou a doporucuji ji v pfedlozencm tvaru jako zcela dostacujfci podklad pro

udelcni vedecke hodnosti PhD.

24.10.2007 Praha V^di^ifr Spirko

Biomolekuly a komplexm' molekularni aystemy

Ustav organicke chcmie a biochcmic,v.v.i,

Akadcmie vcd Ceskc republiky

Flemingovo nam. 2, 166 10 Praha 6


