Posudek na diplomovou praci pana Ondieje Bradace:
»Studium hydrata¢nich modelt platinovych komplext vyznamnych pfi 1é¢bé

nadorovych onemocnéni*

Ve své diplomové praci studoval pan Ondiej Brada¢ hydratacni reakce komplext Pt(II) a Pt(I'V).

Zvolené vypocetni nastroje — metoda DFT, srelativné spolehlivym hybridnim
funkcionalem Becke3-LYP spolu s quazirelativistickymi pseudopotencidly a (dnes jiz standardni)
rozsifenou Poplovou bazi jsou adekvatnim nastrojem pro feSeni daného problému.

Diplomantovi se v jeho praci podafilo nalézt vSechny zakladni informace potiebné
k ur¢eni termodynamickych parametri studovanych hydratacnich procest. Ukazal, ze dané reakce
jsou endotermické a nalezené Gibsovy energie v ramci zvolené metodiky velmi dobie koreluji
s dostupnymi experimentalnimi daty publikovanymi v literature. Cenim si rovnéz jeho pokusu
odhadnout i rychlostni konstanty danych reakci. Tento tkol je vysoce naro¢ny jak z hlediska
piesnosti urceni energetickych povrchu, tak i na nasledného statisticko-fyzikalniho zpracovani,
které umozni prechod k tepelné zavislym veli¢inam. Z diplomové prace samotné je vidét, ze
diplomant si je védom omezeni, které plynou z jednoduchosti pouzitého modelu. Sam zminuje
moznost zpresnéni ziskanych odhadi rychlostnich konstant rozsitenim modelu, tak aby
zahrnovalo alespon implicitni vliv okoli studovaného hydrata¢niho komplexu.

Velmi hluboce na mne zapusobil rozsah prace, mnozstvi provedenych vypocti sveéd¢i o
mimoradné pili a pracovitosti.

Celkové je diplomova prace napsana velmi prehledné s vybornou grafickou tpravou a
malym poctem chyb a preklept. V3echny dilezité vysledky jsou diskutovany v dostate¢ném
rozsahu a svéd¢i mimo jiné i o skute¢nosti, ze diplomant velmi dobfe porozumél studované
problematice.

Diplomovou praci doporuéuji k obhajobé navrhuji klasifikovat ji jako vybornou.
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