Posudek oponenta na diplomovou praci ,,Fotogenerace nosi¢i naboje v
substituovanych polyacetylenech* vypracované Bc. Michalem Jexem

Cilem ptedlozené prace je ziskani n¢kterych parametri zobecnéného Archipova modelu
fotogenerace nosicli ndboje v polymernich materidlech ptimo z kvantové chemickym modela
interagujicich oligomert. Prace predstavuje interdisciplinarni studium na pomezi fyziky
pevné faze, kvantové chemie a polymerni chemie. Jedna se o relativné obtiznou tématiku
diplomov¢ prace, kterou vSak diplomant dobfe zvladl. Je tieba fict, Ze ne kazdy magistersky
student fyzikalni chemie by tuto problematiku zvladl a ze diplomant zde vyuzil svych velice
nadstandardnich znalosti fyziky. Vysledky jasné ukazuji, ze zvolena strategie vede k
podstatnému vylepseni schody s experimentalnimi daty a ze tato mohou byt vysvétlena (na
rozdil od ptivodniho modelu) s jednou sadou parametru.

Za nejpiinosnéjsi vylepSeni Archipova modelu lze povazovat nahrazeni Coulombického
potencialu lokalizovaného elektronu potencidlem parcidlnich naboja distribuovanych podél
polymerniho fetézce ziskaného na zéklad¢ kvantové chemickych vypocti.

Celkov¢ hodnotim ptedlozenou praci jako velice zdafilou, a to jak z hlediska vybraného
tématu, tak i vzhledem k jejimu zpracovani. Praci doporucuji k obhajob¢ a navrhuji zndmku
vybornou. Nékolik kritickych ptipominek uvadim nize. Je ovSem tfeba podotknout, Ze tyto
pfipominky nejsou nijak zasadni a jsou myslené jako konstruktivni kritika, kterd se snad bude
diplomantovi hodit v jeho dalsi védecké kariéte.

Usili spojené s vypracovanim prace v anglické jazyce rozhodné zaslouzi ocenéni. D4 se
konstatovat, Ze prace je napsana slu$nou angliétinou, piesto se nelze vyhnout alespoii
nékolika jazykovym pfipominkam:

e Jazykova uroveil vysledkové ¢asti (poCinaje kapitolou 3.1) je o néco slabsi nez ivodni
kapitoly. Tato ¢ast je z velké ¢asti sepsana chronologicky, tak jak byla studie
provadéna. Ve vétSing piipadl (vEetné této prace) je ale vhodnéjsi logiku prace
nezakladat na historii studie a na misto toho najit optimalni koncepci z hlediska
snadného pochopeni ¢tenafem. Tato Cast je zbytecn€ dlouhd a obsahuje vysledky,
které nemaji k zavériim prace jiny vztah, nez Ze byly v priib&hu prace ziskany.

e V odborném jazyce je vhodné se vyhnout psani v prvni osob¢ a misto toho je lepsi
pouzivat trpny rod (piiklad, strana 29 - "The first thing we had to know about the
polymer ...", strana 27 - "Another approach we employed later ...").

e Prislovecnd ur€eni se v anglictiné davaji na konec véty a nikoliv na zacatek (ptiklad,
strana 29 - "In Figure 3 these configurations are denoted ...").

e Ng¢které véty nedavaji uplné smysl (ptiklad, strana 25 - "A straightforward results in

).



Mezi piipominky (méné zavazné) k piedlozené praci patii:

Je obvyklé (a pro ¢tenaie vhodnéjsi) uvadét relativni energie jednotlivych struktur
vzhledem k energii nejstabilnéjsi struktury namisto celkovych energii, jak je uvedeno
v tabulkéach 3.1 a 3.2.

Vysledkova &ast 3 obsahuje velké mnozstvi obrazki. Cast z nich se zda byt nedilezita.

wevr

Otazky, které by mél diplomant zodpoveédét v ramei obhajoby:

1.

Optimalizované struktury dekamert mohou byt pouze lokélni minima na hyperplose
potencialni energie a nemusi nezbytné odpovidat globalnim minimtm. Je jasné, ze
vysledky prace timto nejsou nijak zasadn¢ ovlivnény, ale pro uplnost by toto mélo v
textu byt zminéno. Jakym zptisobem by se muselo postupovat, aby se dalo vyhnout
problému optimalizace do lokalnich minim?

Interakce dvou dekamerti je popsana v ¢asti 3.2. Jedna se o pomérné€ nestandardni a
komplikovany piistup zaloZzeny pouze na hledani optiméalniho vdW kontaktu. Pokud
jsem tuto ¢ast dobte pochopil, zvoleny piistup nebere do uvahy interakéni energie
(tedy ani elektrostatickou interakci). V ¢em je vyhoda zvoleného ptistupu vzhledem k
obecné pouzivané optimalizaci geometrie pomoci molekulové mechaniky se
zafixovanymi intramolekularnimi stupni volnosti?

Bylo by mozné vyuzit experimentalni strukturni data, naptiklad parové distribuéni
funkce z rentgenostukturni analyzy?
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