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Slovnivyjadrem, komentare a pfipominky oponenta:
Prace Be. Ivana Ivaniho je prevazne teoretickou studii zabyvajici se vyuzitim metody Fourierovy

transformace k simulaci vibracnich spekter. Jde o pomerne novou metodu, ktera najde uplatnenf pri
simulaci anharmonickych efektu, pfipadne vypoctu spekter velkych molekul, pro nez je prima
diagonalizace Hamiltonianu tezko proveditelna. Velkou cast prace (cca dve tfetiny) zabira teoreticky uvod,
tykajici se vypoctu vibracnich spekter, anharmonickycli korekci. intenzit vibracnich pasu Ramanova
rozptylu a Ramanovy opticke aktivity a nasledne metody Fourierovy tranformace pro simulaci spekter a
autor podle meho nazoru prokazuje zvladnuti komplexniho teoretickeho aparatu, pouzita metodika je
popsana logicky a prehledne. Puvodnimi vysledky autora jsou aplikace metody na simulovani Ramanovych
a ROA spekter molekuly fenchonu, porovnam metody Fourierovy transformace se simulacemi ziskanymi
pomocf prime diagonalizace Hamiltomanu a s experimentalnimi daty, dale jsou diskutovany vy-pocetni
aspekty tykajici se mozne paralelizace vypoctu a je odhadnuta velikost Hamiltonianu, od nfz je metoda
Fouriero^ transformace vypocetne x'yhodnejsi nez raetoda prime diagonalizace.

K diplomove praci bych mel tyto pfipominky:
1) Podrobny popis celeho rozsahleho teoretickeho aparatu bj' dalece pfesahoval rozsah diplomove

prace, a urcita zjednoduseni s patficnymi odkazy na literaturu jsou zcela korektni. V nekterych pripadech
ale veliciny nejsou defmovany a odkaz na literaturu chybi: napr, na str. 12 neni deflnovana matice G, melo
byt uvedeno, ze matice L je volena tal<., aby vztahy pro Ta 7(2.9-12) bylo mozno ^jadrit v diagonalni
forme. Neni vysvetleno, v cem spociva Teller-Redlichovo pravidlo zminovane vkapitole 3.4. Vkapitole
5.1 je teorie Ramanova rozptylu podana pnlis zjednodusene, v jednom vztahu (5.6) jsou identitikovany
cleny odpovedne za infracervenou absorpci i za Ramanuv rozptyl, i kdyz v prvnim pfipade jde o
jednofotonovy a v druhem o dvoufotonovy" proces.

2) Popis ROA experimentu v kapitole 5.4 je vice nez strucny, vyraz ,,incident laser" je nesmyslny.
Kapitola 5.5 tykajici se namefenych spekter logicky nezapada do teoreticke casti prace, a byla evidentne
napsana v enormnim spechu. Experimental i podminky jsou nedostatecne, mela byt uvedena celkova doba
akumulace. vykon laseru, vlnova delka budiciho zafeni, pouzite spektralni rozliseni apod. Nem'jasne, co je
mysieno pojmem !;centimeter's cuvette". Fenchon je ,,keton" a ne !;katon". Namerena spektra jsou nicmene
velmi dobre kvality. Duvodem, proc nejsou pouzita pro srovnani s vypoctenymi spektty neni (pomerne
male) fluorescencni pozadi, ale fakt, ze nebyla mefena oblast valencnich vodikovych vibraci (kolem
3000 cm"1), jakje ostatne spravne uvedeno na str. 60.

3) Autor na nekolika mistech rozdeluje studovanou spektralni oblast na harmonickou a
anharmonickou cast (napf. str. 52,60). To povazuji za ponekud nevhodne, melo se hovofit napf. o oblasti
valencnich vodikovych vibraci, oblasti pod 2000 cm"1 apod,

4) V praci chybi strucny zaver obsahujici dosazene vysledky, zaver by mel byt obecne oddelen od
diskuze. Bylo by take vhodne v>'hnout se hovorovy^n spojenim v diskuzi.

Pripadne otazky pfi obhajobe a namety do diskuze:
1) Je mozne, aby byl pro danou molekulu pocet Stokesov^ch a anti-Stokesovych pasu rozdilny

(Figure 5.2)? Jsou intenzivnejsi Stokeso^' nebo anti-Stokesovy pasy a na ktere fyzikalni velicine jejich
intenzitni pomer zavisf?

2) Jsou vysledky uvedene v kapitole 7.1 a 7.2 pro dimer vody aplikovatelne i na fenchon?
3) Neni zcela jasne, jak autor dospel ke klicovemu obrazku 7.7 na str. 51. Prosim o vysvetleni, pro

kterou molekulu byly ^pocty provadeny a kolik vibracnich pfechodil bylo pro jednotlive body zahrnuto.
Na konci diskuze je uvedeno, ze metoda Fourierovy transformace je ucinnejsi pro systemy nad 1000
atomu. Jak k tomuto cislu autor dospel? Molekula fenchonu obsahuje 27 atomu.

4) Pri srovnani s experimentem byla vypoctenym vlnoctum pfictena urcita konstanta (tabulka 7.1),
rozhodne nejde o ^normalni proceduru" jak je uvedeno na str. 52. Obvykle se silove pole (a frekvence)
nejakou konstantou nasobi. Prosim o v>rsvetlem' pouziteho postupu.
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uznat jako diplomovou.
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