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Slovni vyjadrem, komentare a pfipominky vedouciho/oponcnta:
Molekularni spektra vznikaji interakci molekul s elektromagnetickym zafenim a jsou

hlavnim a casto jedinym zdrojem informaci o struktufe a vlastnostech studovanych systemu.
S rozvojem pocltacu a metod kvantove chemie je mozne modelovat stale slozitejsi systemy a
konfrontaci s experimentem ziskat vyrazne vice informace. Cilem prace mela byt aplikace
dostupnych vypocetnich programu pro simulace experimentalnich vysledku stejne takjako vyvoj
vhodnych vypocetnich pfistupu. Be. Ivan Ivani se ve sve diplomove praci zamefil na vyuziti
relativne noveho pfistupu k simulaci spekter Ramanova rozptylu a vibracni opticke aktivity, ktery
je zalozen na casove propagaci vlnove funkce nasledovane Fourierovou transformaci. Tento
pristup nachazi uplatneni pfedevsim pfi vypoctu spekter velkych molekul, pro nez je pfima
diagonallzace Hamiltonianu tezko proveditelna, nebo pfi zahrnuti anharmonickych efektu.

Jako vedouci mohu konstatovat, ze diplomant stanovene narocne ukoly zvladl a v zasade
spmil. Behem jejich feseni projevil pili, samostatnost a potfebnou invencij zvladl zaklady vedecke
prace; osvojil si pokrocile vypocetni techniky a programy a dokazal se zapojit do problematiky
fesene ve spolupraci se skupmou Molekulove spektroskopie na UOCHB AV CR vedene doc.
Petrem Boufem, ktera souvisi s feseni spolecneho projektu GAAV IAA400550702
;,Spektroskopicke a teoreticke metody pro studium nekovalentnich molekulovych interakci".

Diplomova prace je sepsana v anglickem jazyce, trpi vsak obcasnymi formulacnimi
nepfesnosti a ve vysledkove a diskusni casti az pfilisnou strucnosti. Pfi jejim feseni vsak byly
ziskany puvodni vysledky, ktere byly diplomantem prezentovany formou posteru na 8th

Discussions in Structural Molecular Biology vbfeznu 2010 vNovych Hradech
Chttp://\vw\v.xrav.cz/setkani/abst2Q10/abstracts.htm). Clanek shrnujici nektere vysledky
pfedkladane diplomove prace (Ivan Ivani, Vladimir Baumruk, a Petr Bouf: A Fourier transform
method for generation of anharmonic vibrational molecular spectra) byl zaslan do Journal of
Chemical Theory and Computation a je v recenznirn fizeni.
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