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,,Počátek solvatace iontů studovaný ab initio lypočty: srovnání vody a methanolu((

Předložená bakalď.ská práce se zabyv á převažně kvantověchemickým studiem

mikrosolvďace konkrétně vodnými a methanoloými klastry obsahujícími jeden ion Q.Ia*' F-a

Cl-) a 1 _ 3 molekuly rozpouštědla. Jde nepochybně o stále aktuální témafyzikáIněchemického

rnýzkumu, neboť solvatace je všudypřítomný jev mající ýrazný dopad na široký okruh

(bio)chemic\ých procesů, zvláště těch, které zahrnuji nabité částice.

Práce sepsaná v angličtině budí mimořádně přízniý dojem jak svou kvalitou, šiŤi záběru,

zpracováním i svou ,,Zra|osti,,, Jsem přesvědčen, že by tato bakalářská práce mohla bý úspěšně

obhájena i jako práce diplomová. Tomu nasvědčuje i fakt, že její podstatné ýsledky byly

zpracovžny pro publikaci v CCCC , Z drobných nedopatření (kromě překlepů) bych jen upozornil

na chybějícizávor|<y V rovn. (6) a nekonzistentní označení vzhledem k rovn. (6) a (10).

K práci uvádím jednu poznfinku a dva dotazy:

V přípaciě klastru Na(H2o)n* by byio bývalo za;ímavé studovat i klastry' s n:4, protcŽe

z dřívějších studií je známo, že prvni solvatační vrstva těchto klastru v plynné fazi obsahuje 4-5

molekul rozpouštědla.

Je něco známo o reakčním profilu chemické reakce Na* + Hzo.NaoH + H* ?

Zkoušeli jste počítat i klastry se směsnými rozpouštědly, např. Hzo + CH3OH ?

Souhrnem konstatuji, že bakalařská práce Evy Pluhďové přinesla řadu velmi zajimaých

poznatků, má ýbornou úroveň' a proto ji s potěšením doporučuji k obhajobě. Navrhuji

klasififi kaci známkou rrybomě.
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