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On a molecular theory of water

Je velmi zajimavé sledovat pokrok v oblasti, které jsem se kdysi sam aktivné
ucastnil. Myslenka je zdanlivé velmi jednoducha — vytvorit poruchovou statisticko-
-termodynamickou teorii vody. I kdyz vysledek stale neni idealni, bylo dosazeno zna¢ného
pokroku. Jako referen¢ni slouzi nova generace ,,primitivnich® modelti popsanych presnéji
Wertheimovou poruchovou teorii druhého radu. K tomu se pridavaji poruchové ¢leny pro
disperzni a dipolarni sily. Doktorand se do tohoto velkého projektu zapojil tim, Ze na-
vrhl stavovou rovnici referen¢ni ,primitivni vody“, zkoumal vliv jednotlivych ¢lentt na
anomalni vlastnosti vody a aplikoval teorii na ,,TTP4P vodu“.

Préce je stru¢nym a prehlednym vytahem ze ¢tyf recenzovanych ¢lankt, kde je doktorand
prvnim autorem. K nézoru recenzentl téchto casopisti se rad pripojuji, praci hodnotim
jako vybornou a doporucuji ji k obhajobé.

K diskusi méam nasledujici dotazy:

K cldnku J. Mol. Lig. 136 (2007), 310:

Potencial TIP4P je jisté velmi jednoduchy a snadno se s nim pracuje. Ale pro tak maly
systém jako dvé molekuly vody jiz moderni kvantové metody spocitaji potencialni energii
tak rychle, ze by se mohly pouzit k nastaveni primitivniho modelu a k dalsim vypoctim
misto TTP4P. Dalsi fitovani by se pak mohlo provadét na vlastnosti realné vody. Kolikrat
je nutno poditat potencial vody v pribéhu postupu? Mohlo by vadit (termodynamicka
nekonzistence), Ze kvantovy potencidl je v pricipu parové neaditivni?

K élanku J. Chem. Phys. 127 (2007), 124508:

Rad bych se dovédél vic o rozdilu mezi TPT1 a TPT2, tj. o kolik je TPT2 lepsi, v jakych
oblastech, jak to zavisi na dosahu potencidlu (site-site square well) atd.

A dvé drobné vytky:

V Ceském Souhrnu jsem nerozumél zkratce RKP a musel jsem se podivat do anglické
verze. V souhrnu by se nemély pouzivat zadné zkratky kromé nejbéznéjsich.

Na str 22 je odkaz na ,kvadraticky disperzni ¢len® v préci [33], Eq. (11). Na této rovnici
vSak neni nic kvadratického.

Praci jsem prostudoval a doporucugi ji k obhajobé.
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