
Posudek na diplomovou praci pana Ondfeje Bradace:

,,Studium hydratacnich modelu platinovych komplexu vyznamnych pfi lecbe

nadorovych onemocnenf"

Ve sve diplomove praci studoval pan Ondfej Bradac hydratacm reakce komplexu Pt(II) a Pt(IV).

Zvolene vypocetni nastrojc metoda DFT, s relativne spolehlivym hybridnim

funkcionalem Becke3-LYP spolu s quazirelativistickymi pseudopotencialy a (dnes jiz standardnf)

rozsifenou Poplovou bazi jsou adekvatni'm nastrojem pro feseni daneho problemu.

Diplomantovi se vjeho praci podafilo nalezt vsechny zakladni informace potfebne

k urcenf termodynamickych parametru studovanych hydratacnich procesu. Ukazal, ze dane reakce

jsou endotermicke a nalezene Gibsovy energie v ramci zvolene metodiky velmi dobfe korelujf

s dostupnymi experimentalnimi daty publikovanymi v literature. Cenim si rovnez jeho pokusu

odhadnout i rychlostni konstanty danych reakci. Tento ukol je vysoce narocny jak z hlediska

pfesnosti urceni energetickych povrchu, tak i na nasledneho statisticko-fyzikalniho zpracovanf,

ktere umozni pfechod k tepelne zavislym velicinam. Z diplomove prace samotne je videt, ze

diplomant si je vedom omezeni, ktere plynou zjednoduchosti pouziteho modelu. Sam zminuje

moznost zpfesneni ziskanych odhadu rychlostnich konstant rozsirenim modelu, tak aby

zahrnovalo alespon implicitni vliv okolf studovaneho hydratacniho komplexu.

Velmi hluboce na mne zapusobil rozsah prace, mnozstvi provedenych vypoctu svedcf o

mimoradne pili a pracovitosti.

Celkove je diplomova prace napsana velmi pfehledne svybornou grafickou upravou a

malym poctem chyb a pfeklepu. Vsechny dulezite vysledky jsou diskutovany v dostatecnem

rozsahu a svedcf mimo jine i o skutecnosti, ze diplomant velmi dobre porozumel studovane

problematice.

Diplomovou praci doporucuji k obhajobe navrhuji klasifikovatji jako vybornou.

V Praze dne 13.5.2006 Ing. Stanislav Zalis, CSc.


