Oponentsky posudek na disertacni praci

Mgr. Juraje Nozara:

Transport naboje v molekularnich systémech a vliv primeési

Prace se zabyva pouzitim standardnich kvantovéchemickych metod pro studium
transportu naboje na fetézcich polysilanu, vysvétlenim fotodegradace jejich
fetézcl a v neposledni fadé i vysvétleni mechanismu detekce plyn( s pouzitim
ftalocyaninovych receptoru. Studovana Sife problematiky je tedy znacnd a
nutno konstatovat, Ze i ponékud nesouroda.

Prace ve vsech ¢astech vykazuje rysy dobre zvlddnuté metodiky a doktorand si
osvojil rutinni interpretaci kvantovéchemickych veli¢in. Samozrejmeé nutno
vidét, Ze byl veden predevsim snahou o interpretaci vysledk( ve smyslu bézné
pouzivanych termint elektrofyziky polymeru. Ta je oviem ponékud odlisnd od
obvyklé kvantovéchemické interpretace. Ziskané vysledky jsou docela zajimavé
a je prekvapuijici jejich dobra, byt nékdy i nepfima shoda s experimentalnimi
mérenimi. Tyto skutecnosti jsou vhodné graficky dolozeny, nicméné musim
konstatovat, Ze grafy Ci obrazky jsou tak malé, Zze ¢tenar musi viceméné vérit
konstatovanim v textu bez moznosti vlastniho ovéreni na grafické prezentaci.
Prace je metodicky vhodné roz¢lenéna. Jednotlivé kapitoly jsou podany jasné a
prehledné. Po této strance — tedy obsahové interpretace vysledk( — k praci
nemam podstatnéjsSich namitek.

Urcité pochybnosti bych ovsem vyjadril k pouzitym kvantovéchemickym
metodam, predevsim k jejich teoretické drovni. Jsem si védom, Ze studované
systémy polymernich fetézcli jsou ponékud rozsahlé a logicky tim vytvari urcita
omezeni. Nicméné oligomer s méné nez 20 monomernimi jednotkami neni zase
tak rozsahly systém, aby neumoznoval rigoréznéjsi a tedy i ponékud
vérohodnéjsi zpracovani. V soucasné dobé neni problém pozadat o poskytnuti
vypocetniho €asu na superpocitacovych centrech i mimo Ceskou republiku a tim
tedy limity bézné v CR snadno prekrotit. | kdyz by se mohlo zdat, Ze soulad



teoretickych a experimentalnich vysledku je dostatecnou validaci pouzité
kvantovéchemické metody, m(ze to byt i ponékud nahodna shoda. J4 osobné
pokladam pouZiti metod Urovné STO-3G* v soucasné dobé za prekonané a
takto ziskané vysledky mohou byt prinejmensim nevérohodné. Mozna kdyby se
doktorand vice zabyval pokrocilymi semiempirickymi metodami, napf. PM6,
dospél by k nazoru, Ze jejich parametrizace a otestovani jsou na takové Urovni,
Ze ziskané vysledky by byly vérohodnéjsi nez v téchto malych neempirickych
bazich.

Vedle tohoto mého samozrejmé osobniho nazoru bych se rad vyjadril i

k celkové strukture predlozené prace. Pfipada mi ponékud nadbytecné stravit
kapitolami — teoreticky Uvod, vypocetni metody — celkem 63 stran textu, tj.
celou jednu polovinu predloZené prace. Tyto kapitoly nepfinasi nic nového, a
pokud tim doktorand chtél ukazat, Ze ma v této oblasti nalezité znalosti, je to
nadbytecné, protoze je jisté musel prokdzat v rdmci studia predméta, které si
v doktorandském studiu vybral. Vlastni ¢ast prace ,vysledky” by potom mohla
Naopak v praci zcela postradam reSersni ¢ast, ktera by ¢tenare seznamila se
stavem studované problematiky a definovala tedy vychodiska, ze kterych prace
vychazi. Takto nelze poznat, zda-li jde o zcela novou praci i origindlni pouziti
metodiky, ¢i jde jen o extenzi pouZziti zndmych metodik, byt i na jiné molekularni
systémy.

Celkoveé praci povazuji za dobry start pro pokracovani studia v této oblasti jak ve
sméru pouziti vyspélejSich metod, tak i ve sméru interakce jednotlivych
oligomernich retézcl a pfenosu ndboje mezi nimi. Doporucuji predloZzenou
praci jako podklad k obhajobé a po jejim Uspésném obhajeni ve smyslu vyhlasky
¢. 131/1997 Sb. navrhuji udélit uchazeci védecko-akademickou hodnost PhD.
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