Posudek na diplomovou praci Be. Radima Cajzla:

,» Studium elektronovych pieskokil v systému barviv fotosystému
metodami kvantové mechaniky. Simulace absorpénich a emisnich

fotoelektronovych spekter.*

Pan Radim Cajzl zacal pracovat na katedfe chemické fyziky a optiky ve 4. rocniku svého
studia. Postupné zvladl potfebné nastroje kvantové chemie, které bylo nutno pouzit k
vypoctim riznych energetickych piispévkll a k analyzam vinovych funkci studovanych
komplexi.

Jeho tkolem bylo studovat elektronova spektra nenasycenych konjugovanych
uhlovodikd metodami statické kvantové chemie a dynamického pfistupu, kde mimo
klasické molekuldrni dynamiky jader je feSena v jednotlivych krocich tloha stanoveni
elektronovych hladin a vypocitana pravdépodobnost preskoku mezi nimi. Diplomant se
diky své iniciativé a pracovitosti zhostil zadané ulohy mimofadnym zpiisobem.
Samostatn¢ provedl systematicky priizkum aktivniho prostoru molekulovych orbitalt a
nalezl moznost jak zredukovat tento prostor tak, aby bylo mozno s minimalni vypocetni
naroc¢nosti studovat uhlovodikové fetézce az do systému s 22 uhliky. Pfitom vSak zistalo

Krom tohoto ‘diplomového™ projektu Radim uspéSné pracoval na dalSich dvou
ulohach: Stabilita chinonovych komplexti s rutheniem a reakéni mechanismus zamény
Ru-O chinonové koordinace za molekulu vody. A studium interakci cisplatiny s
oligomernim modelem DNA kombinovanym QM/MM pfistupem, kde se mu podatilo
sestavit témét kompletni energeticky povrch (reakéni koordinatu) dvoukrokového
mechanismu tvorby platinového mustku, v€etné transitnich struktur.

Diplomovou praci sepsal Radim samostatné po nastudovani potiebné odborné
literatury. Jeji graficka Gprava je na velmi dobré Grovni s miniméalnim poc¢tem pieklepti a
jinych formalnich chyb.

Na zévér je nutno konstatovat, Zze Bc. Radim Cajzl studoval po celou dobu s
dobrym prospéchem a krom studia matematického modelovani ma i hluboké védomosti v
oblasti chemické fyziky a biofyziky.

Rovnéz jeho znalost vypocetni techniky, operacniho systému linux a jeho néstroja
je na velmi vysoké trovni.

Diplomovou praci navrhuji klasifikovat jako vybornou.

V Praze 25.5. 2017

prof. Jaroslav Burda, DrSc.



