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Ve sve praci se Mgr. Petr Danecek zabyva anharmonickymi efekty v simulacich

vibracnich spekter, zejmena polarnich a silne hydratovanych molekul. Pfesne simulace, vcetne

anharmonickych korekci, jsou diilezite napf. pro strukturni studie biologicky zajimavych molekul.

Zejmena interpretace pokrocilych experimentalnich technik, jako je Ramanova opticka aktivita, na

kterou je prace zamefena, se bez teoretickeho zazemi neobejde.

Hlavni pfinos studie spociva v systematickem zmapovani ruznych zpusobu vypoctu vibracnich

energii molekul a vhodnosti aplikace techto metod na konkretni systemy. Je napfiklad zajimave

sledovat rozdilnost vysledku, ktere Ize obdrzet ze stejneho potencialu rozdilnymi anharmonickymi

pfistupy. Uvedeny detailni rozbor chovani eVSF a gVSCF pristupu nebo modifikovane poruchove

teorie nebyl, pokud je mi znamo, dosud v literature diskutovan.

Stejne tak je originalni aplikace anharmonickych korekci pro vypocet Ramanovy opticke

aktivity, i kdyz pfi soucasnych vypocetnich moznostech pouzite korekce nevedly vzdy ke zlepseni.

Vyznam prace roste i ve svetle poslednich experimentalnich vysledku dosazenych na FU MFF, kdy se

povedlo zmefit spektra pro silne anharmonicke vibrace (obr. 3.4. na strane 63) a stanovit vliv flexibility

molekul na tvar spekter (napf. reference 7, 59, 60 v praci).

Pro vibracni vypocty autor vyvinul kompaktni soubor programu (Gvib, ref. 52). Impakt teto

casti prace mohl byt ovsem jeste vyssi a cas straveny programovanim efektivnejsi, kdyby vzal v uvahu

nektere pozadavky a specificke programove vybaveni skoliciho pracoviste.

Prace je psana velice kultivovanou anglictinou se zanedbatelnym mnozstvim gramatickych

chyb. Systematickym rozborem jednotlivych vypocetnich metod a koherentnim znacenim tvori text

velice kompaktni celek, i kdyz nektere partie jsou mozna zbytecne moc podrobne (variacni princip,

poruchovy pocet) a nektere zase pfilis strucne (napf. chybi detaily VSCF implementace).

Take vecne chyby jsou spise vyjimkou (str. 23 - nasobeni v puvodni MP2 metode je umerne N5

a ne N4, str. 25 - HF neni cast DFT, jak je uvedeno, str. 40 dole - diskuze neurcitosti casu a energie ve

spojeni s poruchovym poctem a fluktuaci laserove frekvence je pro me nesrozumitelna) a obecne by
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mohl text dobfe slouzit i jako ucebnice. Studie take vyustila do dvou velice kvalitnich publikaci a dalsi

dve se pfipravuji.

Proto se domnivam, ze Mgr. Petr Danecek prokazal schopnost vedecke prace, a disertaci, ktera

splnuje vsechny zakonne i odborne pozadavky, doporucuji k obhajobe.
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