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Slovni vyjad¥eni, komentare a pripominky oponenta:

Prace Bc. Ivana Ivaniho je prevémé teoretickou studii zabyvajici se vyuZitim metody Fourierovy
transformace k simulaci vibraénich spekter. Jde o pomémé novou metodu, kterd najde uplatndni pti
simulaci anharmonickych efekti, piipadné vypodtu spekter velkych molekul, pro néz je piima
diagonalizace Hamiltonidnu t8ko provediteln4. Velkou &ast prace (cca dv tietiny) zabird teoreticky tivod,
tykajici se vypoltu vibradnich spekter, anharmonickych korekei, intenzit vibradnich pasi Ramanova
rozptylu a Ramanovy optické aktivity a nasledné metody Fourierovy tranformace pro simulaci spekter a
autor podle mého nézoru prokazuje zvladdnuti komplexniho teoretického aparétu, pouZitd metodika je
popsana logicky a prehlednd. Piivodnimi vysledky autora jsou aplikace metody na simulovéni Ramanovych
a2 ROA spekter molekuly fenchonu, porovnani metody Fourierovy transformace se simulacemi z{skanymi
pomoci pfimé diagonalizace Hamiltonidnu a s experimentdlnimi daty, d4le jsou diskutovany vypodetn{
aspekty tykajici se moZné paralelizace vypoctu a je odhadnuta velikost Hamiltonidnu, od ni% je metoda
Fourierovy transformace vypog&etng vyhodnéj8i neZ metoda pfimé diagonalizace.

K diplomové préci bych mél tyto pripominky:

1) Podrobny popis celého rozsahlého teoretického aparatu by dalece pfesahoval rozsah diplomové
prace, a ur€itd zjednoduSen{ s patiidnymi odkazy na literaturu jsou zcela korektni, V nékterych pfipadech
ale veli¢iny nejsou definovany a odkaz na literaturu chybi: napf. na str. 12 neni definovéna matice G, mélo
byt uvedeno, Ze matice L je volena tak, aby vztahy pro T"a ¥ (2.9-12) bylo moZno vyjadrit v diagonalni
form€. Neni vysvétleno, v em spo&iva Teller-Redlichovo pravidlo zmitiované v kapitole 3.4. V kapitole
5.1 je teorie Ramanova rozptylu podéna p¥{li§ zjednodusené, v jednom vztahu (5.6) jsou identifikovany
¢leny odpovédné za infradervenou absorpei i za Ramantv rozptyl, i kdyZ v prvnim piipadé jde o
Jjednofotonovy a v druhém o dvoufotonovy proces.

2) Popis ROA experimentu v kapitole 5.4 je vice ne¥ struény, vyraz ,incident laser” je nesmysiny.
Kapitola 5.5 tykajici se naméfenych spekter logicky nezapada do teoretické &4sti prace, a byla evidentn&
napsana v enormnim sp&chu. Experimentélni podminky jsou nedostatedné, méla byt uvedena celkova doba
akumulace, vykon laseru, vinové délka budiciho zafeni, pouZité spektralni rozlifeni apod. Nenf jasné, co je
mysleno pojmem ,.centimeter’s cuvette™. Fenchon je ,keton“ a ne , katon“. Namé&fena spektra jsou nicméné
velmi dobré kvality. Diivodem, prog nejsou pouZita pro srovnani s vypoctenymi spektry neni (pomérné
mal¢) fluorescenéni pozadi, ale fakt, Ze nebyla méfena oblast valendnich vodikovych vibraci (kolem
3000 cm™), jak je ostatng spravné uvedeno na str. 60,

3) Autor na n&kolika mistech rozd&luje studovanou spektralni oblast na harmonickou a
anharmonickou €4st (napt. str. 52,60). To povaZzuji za pon€kud nevhodné, mélo se hovo¥it napf. o oblasti
valen¢nich vodikovych vibraci, oblasti pod 2000 cm™ apod.

4) V préci chybi struény zavér obsahujici dosa¥ené vysledky, zavér by mé&l byt obecn& odd&len od
diskuze. Bylo by také vhodné vyhnout se hovorovym spojenim v diskuzi.

P¥ipadné otdzky pri obhajob& a naméty do diskuze:

1) Je mozné, aby byl pro danou molekulu pocet Stokesovych a anti-Stokesovych pést rozdilny
(Figure 5.2)? Jsou intenzivngj{ Stokesovy nebo anti-Stokesovy pasy a na které fyzikédlni veligin& jejich
intenzitni pomér zavis{?

2) Jsou vysledky uvedené v kapitole 7.1 a 7.2 pro dimer vody aplikovatelné i na fenchon?

3) Neni zcela jasné, jak autor dospél ke kli¢ovému obrazku 7.7 na str. 51. Prosim o vysvétleni, pro
kterou molekulu byly vypoéty provadény a kolik vibragnich prechodd bylo pro jednotlivé body zahrnuto.
Na konci diskuze je uvedeno, ¥e metoda Fourierovy transformace je G&inngj3i pro systémy nad 1000
atomi. Jak k tomuto &islu autor dosp&l? Molekula fenchonu obsahuje 27 atomd.

4) Pfi srovnani s experimentem byla vypodtenym vlno&tim p¥idtena urditd konstanta (tabulka 7.1),
rozhodné nejde o ,normalni proceduru® Jak je uvedeno na str. 52. Obvykle se silové pole (a frekvence)
néjakou konstantou nsob{. Prosim o vysvétlen{ pouZitého postupu.
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