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Slovni vyjadieni, komentife a p¥ipominky vedouciho/epenenta:

Molekulamni spektra vznikaji interakef molekul s elektromagnetickym zéfenim a jsou
hlavnim a &asto jedinym zdrojem informaci o struktufe a vlastnostech studovanych systémil.
S rozvojem pocitadl a metod kvantové chemie je moZné modelovat stale sloZitéj§i systémy a
konfrontaci s experimentem ziskat vyrazné vice informace. Cilem price méla byt aplikace
dostupnych vypocetnich programii pro simulace experimentalnich vysledkd stejné tak jako vyvoj
vhodnych vypodetnich piistuptl. Be. Ivan Tvani se ve své diplomové praci zaméfil na vyuZiti
relativng nového piistupu k simulaci spekter Ramanova rozptylu a vibracni optické aktivity, ktery
je zaloZen na &asové propagaci vlnové funkce nasledované Fourierovou transformaci. Tento
piistup nachézi uplatméni pfedeviim pH vypoctu spekter velkych molekul, pro néZ je piima
diagonalizace Hamiltonidnu té€zko proveditelnd, nebo pii zahrnuti anharmonickych efektil.

Jako vedouci mohu konstatovat, Ze diplomant stanovené narotné tkoly zvladl a v zasade
spinil. B&éhem jejich TeSeni projevil pili, samostatnost a potfebnou invenci, zvlad} zéklady védecké
prace, osvojil si pokrocilé vypotetni techniky a programy a dokéazal se zapojit do problematiky
fedené ve spoluprdci se skupinou Molekulové spektroskopie na UOCHB AV CR vedené doc.
Petrem Boufem, kterd souvisi s feSeni spoleéného projektu GAAYV TAA400550702
,.Spektroskopické a teoretické metody pro studium nekovalentnich molekulovych interakei®.

Diplomova préce je sepsana v anglickém jazyce, trpi vSak ob&asnymi formulaénimi
nepfesnosti a ve vysledkové a diskusni éasti aZ pilignou struénosti. Pii jejim fedeni vSak byly
ziskany phvodni vysledky, které byly diplomantem prezentovany formou posteru na g™
Discussions in Structural Molecular Biology v bfeznu 2010 v Novych Hradech
(http://www.xray.cz/setkani/abst2010/abstracts.htm). Clanek  shrnujici  nlkteré  vysledky
predkladané diplomové 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 recenznim fizeni.
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