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Vypocetni studium struktury a vlastnosti klastru ethanolu

Diplomova prace Ladislava Bendy se zabyva studiem vlastnosti klastru ethanolu a

jejich detekci pomoci nuklearni magneticke rezonance (NMR). Studium klastru molekul

vazanych vodikovymi vazbami pfedstavuje z hlediska vsech dulezitych biochemickych

reakci zasadni problematiku. Variabilita strukturnich motivu a jejich zastoupeni

v realnem prostfedi, fyzikalne-chemicke vlastnosti a doba zivota techto nekovalentne

vazanych klastru v zavislosti na okolnich podminkach jsou klicove parametry, ktere

mohou zasadnim zpusobem ovlivnovat prubeh dulezitych biochemickych procesu.

Diplomova prace ma cast vypocetni i experimentalni. Autor studoval vlastnosti klastru

molekul ethanolu na konkretnich modelovych systemech - linearnich a cyklickych

klastrech pomoci vypocetnich metod kvantove chemie. Teplotni zavislost namefenych

spektroskopickych parametru NMR pro ruzne koncentrace ethanolu ve smesi ethanol-

hexan tvofi experimentalni cast diplomove prace.

Prace je vhodne clenena do jednotlivych kapitol a diky pfehlednemu popisu teorie

experimentalni techniky NMR a prezentaci vlastnich namefenych dat bude vhodnym

studijnim materialem pro uvedeni do zminene problematiky. Vycet standardnich ab initio

metod podany v Kapitole 2 a popis jejich pouziti pro vypocty vlastnosti klastru uvedeny

v Kapitole 3 je doplneny popisem metody NMR v Kapitole 4. Popis teoretickych metod v

teto uvodni casti je dostatecny pro interpretaci namefenych NMR parametru uvedenych

v Kapitole 7. Vzhledem k rozsahu prace, celkovy pocet stran je sto, by mozna bylo

vhodne vypustit nebo zkratit nektere Kapitoly, napf. 2.2, 2.3, 2.4.4, ktere se zabyvaji

popisem obecne znamych postupu ci metod a zaroven nemaji pfimy vztah ke studovane

problematice. Vlastnosti modeloveho systemu jsou popsany v Kapitole 5 vcetne resersni

casti, ktera shrnuje dulezite zavery ctyf praci publikovanych behem poslednich sesti let.

Vhodnejsi zpusob citovani literatury v textu by podle meho nazoru byl standardni

zpusob, t.j. kdy pofadi v seznamu literatury odpovida pofadi prvni zminky jednotlivych

polozek v textu. Relativne rozsahla Kapitola 6 je venovana vysledkum vypocetni casti,

ktere jsou v Kapitole 8 porovnany s namefenymi NMR parametry.



Za dulezity vysledek teto diplomove prace povazuji jeji komplexnost, konkretne

zpusob feseni problematiky nekovalentne vazanych klastru pomoci teoretickeho

modelovani termodynamickych parametru klastru, spektroskopickych parametru NMR a

jejich porovnani s vlastnim experimentem. Teoreticka predikce a mefeni

spektroskopickych parametru pfedstavuje mozny zpusob detekce klastru v roztoku. Jedna

se zaroven o velice obtizny ukol, ktery v soucasne dobe neni dosud uspokojive vyfesen.

Tato skutecnost plyne jak ze zaveru publikovanych v literature, tak i z vysledku

pfedlozene diplomove price. Jednoznacny zaver o velikosti a druhu klastru ethanolu a

jejich zastoupeni ve smesi ethanol - hexan na zaklade vysledku pfedkladane diplomove

prace nelze ucinit, jak bylo konstatovano v Kapitole 8.3.

Provedene vypocty a namefena data nicmene umoznuji velice obecny a zaroven

uzitecny odhad pouzitelnosti NMR spektroskopie pro detekci nekovalentne vazanych

klastru, coz pfedstavuje cenny material pro jejich dalsi studium. Diplomant prokazal

vyborne znalosti teoretickych vypocetnich metod a zaroven chopnost jejich pouziti

v praxi, dokazal korelovat vypoctene parametry NMR spekter s vlastnimi namefenymi

daty a na zaklade teto korelace vyvodit spravne zavery pro studovanou problematiku.

Diplomovou praci Ladislava Bendy Be. z vyse zminenych duvodu jednoznacne

doporucuji k obhajobe.
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