Oponentsky posudek bakalaiské prace Evy Pluhatové

,Poéatek solvatace iontd studovany ab initio vypocty: srovnani vody a methanolu“

Predlozena bakalai'ska prace se zabyva prevazné kvantovéchemickym studiem
mikrosolvatace konkrétné vodnymi a methanolovymi klastry obsahujicimi jeden ion (Na', F'a
Cl) a 1 — 3 molekuly rozpoustédla. Jde nepochybné o stale aktudlni téma fyzikalnéchemického
vyzkumu, nebot’ solvatace je vSudypiitomny jev majici vyrazny dopad na Siroky okruh
(bio)chemickych procest, zv1asté téch, které zahrnuji nabité ¢astice.

Prace sepsana v angli¢tiné budi mimofadné piiznivy dojem jak svou kvalitou, $ifi zabéru,
zpracovanim i svou ,,zralost{“. Jsem presvédéen, ze by tato bakalaiskd prace mohla byt tuspésné
obhajena i jako prace diplomova. Tomu nasvédcuje i fakt, Ze jeji podstatné vysledky byly
zpracovany pro publikaci v CCCC. Z drobnych nedopatteni (kromé preklept) bych jen upozornil
na chybéjici zdvorky v rovn. (6) a nekonzistentni oznaceni vzhledem k rovn. (6) a (10).

K praci uvadim jednu poznamku a dva dotazy:

V piipadé klastru Na(H,0), by bylo byvalo zaiimavé studovat i klastry sn=4, protoze
z difvéjsich studii je znamo, Ze prvni solvatacni vrstva téchto klastri v plynné fazi obsahuje 4-5
molekul rozpoustédla.

Je néco znamo o reakénim profilu chemické reakce Na* + HyO-*NaOH + H" ?

Zkouseli jste pocitat i klastry se smésnymi rozpoustédly, napt. H,O + CH;0H ?

Souhrnem konstatuji, ze bakalaiska prace Evy Pluhatové pfinesla fadu velmi zajimavych
poznatkli, ma vybornou uroven, a proto ji s potéSenim doporucuji k obhajobé. Navrhuji

klasififikaci znamkou vyborné.
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