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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky oponenta:

Prace se zabyva metodami vypoc¢tu mezimolekuldrnich interakci s cilem otestovat moznosti pro
predikci vlastnosti a struktur molekularnich krystald. V ramci prace byl vyvinut program pro
vypocet koeficientlh multipélévého rozvoje z matic hustoty a pro urceni elektrostatického ptispeévku
k mezimolekularni energii. Tento program byl otestovan na dimerech vybranych molekul a
prislusnych molekulovych krystalech.
Rozsah této prace je nadstandardni, c¢astecné kviili zahrnuti obecného uvodu k pouzitym kvantové
chemickym metodam. Vécnych 1 tiskovych chyb je v tak rozsahlé praci pfiméteny pocet. Grafickou,
jazykovou a formalni Groven povazuji za velmi dobrou. Prace obsahuje jak pivodni, tak prevzaté
vysledky. Je zfejmé, ze student odvedl obrovsky kus prace jak v teoretické cCasti (zejména
sjednoceni pouzivanych definic a znacCeni z riznych zdroji povazuji za vysoce netrivialni), tak
v praktické ¢asti (donutit vSechny programy, aby spolu ,, komunikovaly* muselo byt velmi naro¢né;
jsem si také jist, ze pokud by autor prezentoval vSechny své vysledky, tak by se rozsah této Casti
nejméné¢ zdvojnasobil). Tuto praci proto doporucuji uznat jako bakalaiskou prdaci a ohodnotit
stupném vyborné.
Ptipominky (trivialni pieklepy nejsou uvedeny):

a) Chybi citace na ,,counterpoise correction® metodu.

b) Ve velké ¢asti podkapitoly 3.3 jsou nespravné indexy (misto /1 je tam 17).

¢) Pod rovnici (3.3) jsou pouzity nedefinované symboly UV a U®.

d) ,,Preskédlovani osy y nad obrazky (napi. 4.3 nebo 4.16) je snadno prehlédnutelné a tudiz

popis této osy muze byt velmi zavadéjici.
e) V Bibliography neni sjednocené psani velkych pismen v ndzvech Casopisi.
f) Reference [88] neni uplna.

Pripadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

Otazky k zodpovézeni:

1) Rovnice (2.11) a nasledn¢ prvni ¢ast rovnice (2.13) jsou Spatné. Uved'te to prosim na pravou
miru.

2) Vysvétleni ke druhé rovnici ve (2.12), které je uvedeno v poznamce 3, je nespravné. Uved'te
to prosim na pravou miru.

3) Dovysvétlete prosim definici izomorfismu mezi SU(2) a jednotkovymi kvaterniony (3.8).
Proc ptislusny homomorfismus SU(2) do SO(3) neni injektivni?

4) Cela metoda je fetézcem po sob¢ jdoucich krokt. Jaka celkova piesnost byla pozadovana?
Jak tato pfesnost byla udrzovana v jednotlivych krocich?

5) Co si mam predstavit pod pojmy ,,noisy data/calculations/datasets™ (str. 39), které byly
rozhodujici pro volbu optimaliza¢niho algoritmu?

Praci
X doporucuji

U nedoporucuji
uznat jako bakalatskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
X vyborn¢ U velmi dobfe U dobie U neprospél/a
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