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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Pan Adam Vavrecka zacal pracovat na katedie chemické fyziky a optiky na konci druhého ro¢niku
svého bakalafského studia. Postupné zvladl potfebné néstroje kvantové chemie i molekularniho
modelovani, které¢ bylo nutno pouzit k vypoctim riznych energetickych piispévki a k analyzam
vlnovych funkci studovanych komplexii. Rovnéz si osvojil na velmi dobré urovni i teoretické
zaklady jak kvantové-mechanického tak i molekularné-mechanického popisu zvolenych struktur, a
to i pres skute¢nost, Ze tato latka je obsahem studia vyssich roénikd. Usp&sné pronikl i do zékladt
opera¢niho systému Linux, skriptovani a jazyku python tak, aby mohl vytvaret dalSi pomocné
nastroje a analyzovat vypocty kombinované molekularni dynamiky a nestacionarniho feSeni
Schrodingerovy rovnice, jak jsou naprogramovany v programech MNDO99, Gromacs a
spojovaciho programu Newton-X.

Jeho ukolem bylo studovat ¢asovy vyvoj elektronovych spekter polyenovych molekul od etylénu
az po 22-uhlikovou konjugovanou strukturu dokosaundekaenu v pfitomnosti solventu n-hexanu
kombinovanym ptistupem (QM/MM) aby bylo moZno zahrnout vlivu rozpoustédla. Zde kromé
klasické molekularni dynamiky jader je feSena v jednotlivych krocich rovnéz i tloha stanoveni
elektronovych hladin a vypocitdna pravdépodobnost pieskoku mezi nimi Tullyho algoritmem.
Adam se diky své iniciativé a pracovitosti zhostil zadané¢ ulohy vynikajicim zplisobem.
Samostatné provedl i analyzy trajektorii.

Bakalafskou praci sepsal samostatné po nastudovani potfebné odborné literatury. Jeji graficka
uprava je na velmi dobré urovni s minimalnim poctem pieklept a jinych formalnich chyb.

Na zavér bych chtél konstatovat, Ze pan Adam Vavrecka studoval po celou dobu s vynikajicim
prospéchem a krom studia molekularniho modelovani ma na své urovni i velice hluboké
védomosti v celé oblasti chemické fyziky a biofyziky.

Bakalafskou praci navrhuji klasifikovat jako vybornou.

Piipadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

Praci

doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalatskou.

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

V Praze 18.6. 2023

prof. Jaroslav Burda, DrSc.



