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Odborna urovei prace:
DX vynikajici Q velmi dobra Q priméma O podprimérma QO nevyhovujici

Vécné chyby:
X témét zadné Q vzhledem k rozsahu piiméieny pocet 1 méné podstatné cetné O zavazné

Vysledky:
DX originalni Q piivodni i prevzaté O netrivialni kompilace Q citované z literatury O
opsané

Rozsah prace:
Q veliky [X] standardni QO dostate¢ny O nedostate¢ny

Graficka, jazykova a formalni droven:
Q vynikajici [X] velmi dobra QO praimérna Q podprimérna O nevyhovujici

Tiskové chyby:
O témef zadné [X] vzhledem k rozsahu a tématu piméieny pocet O cetné

Celkova urovein prace:
X vynikajici Q velmi dobra Q priméma QO podpriméma QO nevyhovujici



Slovni vyjadieni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Pan Tomas Grycz ve své bakalarské praci srovnaval parametry ovliviiyjici rychlost elektronovych
piechodl mezi tripletnimi stavy u dvou excitovanych donor-akceptorovych rheniovych komplex,
které byly syntetizovany béhem poslednich tii let a jsou v soucasnosti charakterizovany pomoci
pokrocilych spektroskopickych metod. Tyto parametry byly urCeny na zdklad¢ klasickych
molekularnich simulaci, kvantové-chemickych vypocéti i moderni hybridni QM/MM metody
spojujici obé techniky. Student pouzivané metody velmi rychle pochopil i pies jejich velky rozsah
a implementaci v né¢kolika riznych programech (Gaussianl6, Q-Chem, Turbomole 7.5 a
Amberl8, VMD) a byl schopen po kratkém cCase provadét vypocty samostatné jen s drobnym
vedenim. Porozuméni zminénym vypocetnim metodam mu nakonec umoznilo simulovat vyvoj
uvazovanych tripletnich stavii i se zahrnutim explicitniho rozpoustédla na kratkych casovych
usecich. Prace navic vyzadovala vyuziti vypocetnich klastr s operaénim programem Linux, které
si velmi rychle osvojil i diky pfedchozim projektim na katedfe chemické fyziky a optiky.
Automatizaci a analyzu vypocti byl schopen provést diky svym znalostem skriptovaciho jazyku
Python a analyzy déale samostatné rozvijel. Veskeré tkoly vypracovaval velmi svédomité. Diky
jeho pili bylo dosazeno velkého mnozstvi origindlnich vysledkd, které budou vyuzity
v pfipravovaném ¢lanku. Celkové pro vypracovani bakalafské prace, pochopeni experimentalnich
dat a interpretaci vysledkdi byla nutnd hlubsi znalost kvantové chemie, statistické fyziky,
skriptovani nebo programovani a porozuméni zakladnimu popisu pfenosu elektronu a pan Tomas
Grycz jich dosahl.

Samotnou praci sepsal samostatné a piehledné na zakladé nastudované literatury. PouZité
vypocetni metody a postupy jsou dostatecné popsany a doplnény schématy. Graficka Gprava je na
dobré urovni.

Bakalatskou praci navrhuji klasifikovat jako vybornou.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

Praci

X1 doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalatskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
X vyborng QO velmi dobie O dobie O neprospél/a
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