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Ve své praci se Mgr. Petr Danécek zabyva anharmonickymi efekty v simulacich
vibraénich spekter, zejména polarnich a silné hydratovanych molekul. Piesné simulace, véetné
anharmonickych korekei, jsou diileZité napf. pro strukturni studie biologicky zajimavych molekul.
Zejména interpretace pokrocilych experimentalnich technik, jako je Ramanova opticka aktivita, na
kterou je prace zaméfena, se bez teoretického zazemi neobejde.

Hlavni pfinos studie spociva v systematickém zmapovani riznych zpiisobi vypoctd vibra¢nich
energii molekul a vhodnosti aplikace téchto metod na konkrétni systémy. Je napfiklad zajimavé
sledovat rozdilnost vysledki, které lze obdrzet ze stejného potencidlu rozdilnymi anharmonickymi
ptistupy. Uvedeny detailni rozbor chovani eVSF a gVSCF piistupld nebo modifikované poruchové
teorie nebyl, pokud je mi znamo, dosud v literatute diskutovan.

Stejné tak je originalni aplikace anharmonickych korekci pro vypocet Ramanovy optické
aktivity, i kdyZ pii soucasnych vypocetnich moZnostech pouzité korekce nevedly vzdy ke zlepSeni.
Vyznam prace roste i ve svétle poslednich experimentalnich vysledki dosazenych na FU MFF, kdy se
povedlo zméfit spektra pro silné anharmonické vibrace (obr. 3.4. na stran¢ 63) a stanovit vliv flexibility
molekul na tvar spekter (napt. reference 7, 59, 60 v praci).

Pro vibra¢ni vypoc¢ty autor vyvinul kompaktni soubor programi (Gvib, ref. 52). Impakt této
¢asti prace mohl byt ovSem jesté vyssi a Cas straveny programovanim efektivnéjsi, kdyby vzal v uvahu
nékteré poZzadavky a specifické programové vybaveni Skoliciho pracovisté.

Prace je psana velice kultivovanou angli¢tinou se zanedbatelnym mnoZstvim gramatickych
chyb. Systematickym rozborem jednotlivych vypocetnich metod a koherentnim znalenim tvofi text
velice kompaktni celek, i kdyZ nékteré partie jsou mozna zbytetné moc podrobné (variaéni princip,
poruchovy pocet) a nékteré zase pfili§ stru€né (napf. chybi detaily VSCF implementace).

Také vécné chyby jsou spise vyjimkou (str. 23 — nasobeni v plivodni MP2 metodé€ je tmérné N’
ane N*, str. 25 — HF neni &ast DFT, jak je uvedeno, str. 40 dole — diskuze neur¢itosti ¢asu a energie ve

spojeni s poruchovym poétem a fluktuaci laserové frekvence je pro mé nesrozumitelna) a obecné€ by
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mohl text dobie slouZit i jako ucebnice. Studie také vyistila do dvou velice kvalitnich publikaci a dalsi
dve se pfipravuji.
Proto se domnivam, Ze Mgr. Petr Danécek prokazal schopnost védecké prace, a disertaci, ktera

splituje vSechny zdkonné i odborné pozadavky, doporuéuji k obhajobg.
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