
Název práce: Struktura a dynamika elektronických defekt̊u v kapalné vodě

Autor: Ondřej Maršálek
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Abstrakt: V této práci předkládáme ab initio molekulárně dynamické simulace elektron-

ických defekt̊u v kapalné vodě. Fotoionizaćı kapalné vody vzniká kationtová d́ıra, která

ultrarychlým procesem reaguje na hydratovaný proton a hydroxylový radikál. Studujeme

dynamiku i spektroskopii tohoto procesu. Hydratovaný elektron je kĺıčovým meziproduk-

tem v radiačńı chemii vodných roztok̊u. Simulujeme jeho rovnovážné vlastnosti v záporně

nabitých vodńıch klastrech i dynamiku vertikálńıho záchytu elektronu teplými a studenými

klastry. Reakćı hydratovaného elektronu a hydratovaného protonu vzniká vod́ıkový atom.

Tuto reakci zkoumáme za konečné teploty ve větš́ım klastru a detailněji v klastru menš́ım.

Protože oba zde studované elektronické defekty jsou náročné systémy s otevřenou slup-

kou, klademe d̊uraz na ověřeńı nastaveńı výpočt̊u. K práci je přiloženo šest publikovaných

článk̊u.
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