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Teoreticka studie vlivu defekti silanolového hnizda na hydrolyzu zeolitu chabazitu

Nedavné experimentalni i teoretické studie prokazaly, Ze zeolity jsou pii kontaktu s vodou
nestabilni a podléhaji riznym strukturnim zménam. V piedlozené diplomové praci se autor
zabyva teoretickym vyzkumem hydrolyzy zeolitu chabazitu za vysokych teplot se zfetelem na
vliv defektt silanolového hnizda. Teoreticka studie byla provedena metodami vypocetni chemie.
Reakce vody se zeolitem byly modelovany s pouzitim teorie funkcionalu hustoty a periodického
modelu, v némz byl ¢isté kiemicity chabazit reprezentovan periodicky se opakujici supercelou
sestavajici z 36 resp. 35 tetraedri. Autor spocital n€kolik riznych reakénich cest hydrolyzy
zahrnujicich nékolik krokli v ramci dvou modeld: referen¢niho (,,nedefektniho®) modelu
s idealizovanou jednotkovou celou a modelu zahrnujiciho vliv defekti silanolového hnizda a
urcil optimalni reakéni cesty hydrolyzy.

Prace je vhodné ¢lenéna, cil prace je jasn€ formulovan. V teoretické ¢asti jsou shrnuty
podstatné rysy metody DFT (funkcionalu elektronové hustoty) véetné jeji verze uzptisobené pro
vypocty periodickych systémtl. Déle autor uvadi dilezité charakteristiky hyperploch potencialni
energie a stru¢né se vénuje nékterym metodam vypoctu reakénich cest.
nékteré cenné a zajimavé vysledky. Ziskana data a zavéry potvrzuji, ze silanolové hnizdo
usnadnuje a urychluje hydrolyzu zeolitu. V praci vsak chybi oddil vénovany predchozim
studiim hydrolyzy zeolitt. Autor se nezminuje ani 0 vysledcich experimentalniho vyzkumu
hydrolyzy chabazitu, napt. 0 NMR v pevné fizi (*°Si MAS NMR), ani o publikovanych
teoretickych pracech zabyvajicich se touto problematikou. Jde naptiklad o praci z autorova
pracovisté [C.J. Heard et al., Nature Commun. (2019)], v niz byly studovany procesy
izotopické vymény atomu kysliku molekuly vody a urcitych miizkovych kyslikovych atomit
zeolitu, ptitom to jsou reakce kompetitivni s hydrolyzou. Obdobnou problematikou se
zabyvala i bakalarska prace T. Benesové, jejiz vysledky rovnéz nebere autor v potaz.
Diplomovéa prace obsahuje fadu preklepti a drobnych nedopatteni, coz je patrné zejména

V seznamu pouzité literatury. Dale uvedu pouze nekolik pfipominek ¢i dotazii:



1) Kvykladu pojmu silanolové hnizdo a jeho defekti by bylo, myslim, vhodné zaradit
obr. 3.9 nebo podobny uz v uvodni Kapitole.

2) Bylo by vhodné upfesnit popis pouzivaného programu VASP, napf. doplnit
kritérium konvergence pro zménu energie, pro zménu sil pisobicich na kazdy atom a
pro nalezeni stacionarnich bodl na hyperplochéch potencialni energie.

3) Autor pocita i1 aritmetické praméry nékterych strukturnich charakteristik vSech
reakcnich cest. Jaka je vypoveédni hodnota takové informace?

Zavérem mohu konstatovat, ze posuzovana diplomova prace Jaroslava Vacka ma i pies
uvedené nedostatky dobrou odbornou uroven a piinasi nékteré cenné vysledky. Doporucuji ji

proto k obhajob¢ a navrhuji klasifikaci znamkou dobfe.
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