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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho:

Ve své praci se pan Mendl zabyval vypocty mezimolekularnich vazebnych energii pomoci
kvantové-mechanickych metod a pouZitim tzv. multipélové expanze pro pribliZny vypocet
elektrostatického prispévku k vazebné energii. Pfesné vypocty vazebnych energii jsou vypocetné
narocné, pro vypocet vazebnych energii molekularnich krystalti je jich navic nutné zapocitat velké
mnoZzstvi. PTi zvétSujici se vzdalenosti mezi molekulami miiZeme ale ocekavat, Ze elektrostaticky
prispévek k vazebné energii, tedy na urovni stfedniho pole, bude mozné vypocitat dostatecné
presné pomoci modelu pro elektronovou hustotu. V praci pana Mendla byla pouZita tzv.
distribuovana multip6lova expanze, ve které vypocteme bodovy naboj, dipol, kvadrupdl a vyssi
momenty na vSech atomech. Soucet v3ech interakci mezi momenty na jedné a druhé molekule
potom dava vazebnou energii. Ackoliv je tento pristup koncepcné jednoduchy, ukazala se jeho
implementace jako velmi netrivialni. Hlavnim divodem byly napfiklad liSici se definice a
konvence pouzité v riznych ¢lancich a programech. Pan Mendl se s témito nastrahami vyporadal a
implementoval potfebny program k vypoctim pomoci multip6lové expanze. Vysledky porovnal s
referencnimi vazebnymi energiemi pro rtizné systémy, které sam vypocital a s daty z literatury. V
praci porovnal riizné zplisoby vypoctu hodnot momenti a identifikoval nastaveni nutna pro
ziskani jejich spolehlivych hodnot. Ty potom pouZil pro vypocet elektrostatického prispévku pro
dimery vzaté ze Ctyf riznych molekularnich krystalti. Pro né analyzoval konvergenci energie s
celkovym momentem multip6lové expanze. Jednim ze zajimavych vysledki bylo ukazani toho, Ze
kvantové mechanické vypocty maji problémy s numerickou presnosti pro malé hodnoty vazebné
energie. Tedy vypocCty pomoci multipdlové expanze pro vzdalené dimery jsou nejenom mnohem
rychlejsi, ale také numericky presnéjsi.

Na feSeni pracoval pan Mendl zodpovédné a sam nastudoval a pouZil fadu metod, jak téch pro
vypocet energii mnohoelektronovych kvantovych systémi, tak hlavné téch pro multipélovou
expanzi. Pfitom tspésné prekonal fadu obtiZi, které vyvstanou pri implementaci pokrocilych
metod. PFi praci navic naprosto samostatné pouzil dalsi metody, které by mohly byt pro dany
problém vhodné. Vzhledem k rozsahu prace se v ni obcas najde néjaky preklep nebo podobny
drobny nedostatek. Nicméné bych rad dodal, Ze ackoliv je prace svym rozsahem dlouha, odpovida
to velkému objemu prace, kterou pan Mend! vykonal.

Prace prinesla fadu cennych vysledkd, které, spolu s vyvinutym programem, vyuZijeme pro dalsi

praci. Celkové tedy hodnotim praci stupném vyborné.
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