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Odborna urovei prace:
X vynikajici Q velmi dobrda QO priiméra Q podpriiméma O nevyhovujici

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

Vysledky:
X origindlni Q piivodni i prevzaté O netrivialni kompilace O citované z literatury O opsané

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

Graficka, jazykova a formalni urover:
Q vynikajici [X] velmi dobra O primérnd O podprimérnad O nevyhovujici

Tiskové chyby:
X témét zadné Q vzhledem k rozsahu a tématu pfiméfeny pocet O &etné

Celkova troven prace:
X vynikajici Q velmi dobrd QO priméma QO podpriméma QO nevyhovujici



Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

V préaci jsou studovany donor-akceptorové komplexy obsahujici Re komplex, na jehoz
bipyridinovdm ligandu je navdzan imidovy ligand. V préci jsou metodami kvantové chemie a
molekuldrni dynamiky charakterizovany dva rizné Re komplexy v zdkladnim a riznych
excitovanych excitovanych stavech. Vliv variace imidového ligandu a geometrického usporadani
na rychlost pfenosu elektronu byl pocitan zobecnénou Mulliken-Hushovou metodou. Kladné
hodnotim, ze v praci byl zohlednén vliv rozpoustédla na vypoctené charakteristiky a sledovan
prubéh elektrostatického potencidlu generovaného rozpoustédlem. Ke srozumitelnosti préace
ptispiva ptehledny uvodni popis metodiky a shrnuti vSech pouzitych vztahii a ptibliZeni.

Prace je na vysoké odborné urovni, pouzitd metodika je adekvatni bakalaiské praci a zakladni cile
jsou splnény. Na zavér mohu konstatovat, ze autor prokazal schopnost samostatné védecké préce.
Nemdam piipominky zasadniho charakteru a doporucuji bakalarskou praci k obhajob¢, navrhuji ji
klasifikovat jako vybornou.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1. Jaké jsou vyhody Tamm-Dancoffova ptiblizeni (TDA) oproti klasické TD DFT?

2. Jaké bylo potadi MLCT a CS excitovanych stavii ziskané TDA vypocty, byl néjaky rozdil
mezi vypoctenymi energiemi prechodli komplexii A a B? Byla vypoctena spektra
porovndna s experimentalnimi spektry?

3. Pfi analyze excitovanych stavli v programu Q-Chem byla pro Re atom pouzita baze
LANL2DZ s ptislusnym pseudopotencidlem, v programu G16 byl pouZit stuttgartsky
pseudopotencial a prislusna baze. Byl pozorovan rozdil v potadi a slozeni jednotlivych
excitovanych stavli ziskanych riiznymi ptistupy?

Praci

X doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalatskou.

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