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Slovni vyjadieni, komentife a pfipominky vedouciho/oponenta:

Predlozena bakalafskd prace se zabyva srovnanim dvou teoretickych pfistupd pro vypocet
vazebnych enegii molekulovych krystald: kvantové-mechanického pfistupu s pouZitim
periodickych okrajovych podminek a fragmentacni metody spoléhajici se na rychlou konvergenci
vicetasticovych prispévki (dimery, trimery, tetramery, ...) pro tyto systémy. Ziejmou vyhodou
druhého pistupu je moZnost vyuziti velmi pfesnych a spolehlivych kvantové chemickych metod,
které nejsou z diivodu velké vypodetni naroénosti pouZitelné pro periodicky model (napf. metoda
coupled cluster — CCSD(T)).

Z jazykového i odborného hlediska je prace na velmi dobré urovni, urcité vyhrady méam
k n&kterym pasazim teoretického tvodu. Jako pfiklad mohu uvést nepfili§ zdafil¢ zavedeni Born-
Oppenheimerovy aproximace, v&etné vyjadfeni celkové energie systému v rovnici (1.3), které
povazuji v piipad& interagujicich &astic za nekorektni. Defini¢ni vztah fragmentacniho pfistupu
(2.1) je rovnéz formalné neptesny. Nutno zdiraznit, Ze tyto formélni nedostatky nemaji vliv na
vysledkovou &ast prace, kterou naopak povazuji za vynikajici a jist¢ nebude obtizné vysledky této
prace prevést do kvalitni publikace.
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