POSUDEK BAKALARSKE PRACE

Michal Maixner vypracoval v roce 2013 svou bakalafskou praci na téma

Studium interak¢nich a adheznich energii polyanilinovych modelii s povrchy
vybranych materialii metodami kvantové chemie.

Predkladand bakalafskd prace se vénuje aktualnimu tématu vodivych polymerd, konkrétné
problematice tenkych polyanilinovych vrstev deponovanych na silikdtovém substratu.
Vzhledem ke skutecnosti, ze drtiva vétSina védeckych praci v této oblasti je experimentalniho
charakteru, pfedstavuje pocitaové modelovani vyznamné doplnéni a pfinos prace je o to
vyssi. Fakt, Ze struktura tenké vrstvy na skle byla vzhledem k vypocetnim moznostem
redukovana na systém ,,1 polymerni fetézec/substrat™, neni na Skodu, nebot’ ve vysledku
pfedstavuje prvni krok snahy o vytvofeni metody charakterizace téchto systémii metodami
kvantové chemie, kteraZto by méla byt déle rozvijena napft. v praci diplomové.

Kladné Ize hodnotit srovnani vysledkli vypoctl s dostupnymi experimentalnimi daty.
Teoreticka Cast prace dokazuje, ze se bakalar s tématem seznamil a porozumél mu. Prakticka
Cast je sepsana srozumitelné, vysledky na sebe logicky navazuji a v zdvéru je shrnuto vse
podstatné.

Nejvétsim nedostatkem piedkladané prace je paradoxné jeji samotné zpracovani, kterému
m¢éla byt (a do budoucna musi byt) vénovana vétsi pozornost a péce.

Mensi pfipominky k textu:
...sperdcie vinovej funkcie..." (str.10)

...mozno hamiltonian seprovat podla..." (str.10)
"...Amsterdam-Oxfrod-New York..." (str.33)

1) pieklepy

...zaviest fockov operator..." (str. 4)
...kde fockov operdator..." (str. 4)
...pripravil v moldene odhadom..." (str.15)

2) velkd/mald pismena

3) nejednotnost popisek obrazku "Obr.1:" se neshoduje s popisky
ostatnich "obr.2 -", "obr.3 -", atd. (str. 12)

mezery mezi hodnotou a jeji jednotkou jednou
jsou, jindy nikoliv (napf. str. 23, ale i jinde)

4) nejasny pojem "...Najskor som Strukturu optimalizoval pre
zmrznuté horné ramena Si..." (str. 15)
"...som najskor nechal zamrznut na..." (str. 15)

"fixace prostorovych soufadnic" by v tomto
ptipadé bylo vhodné&jsi, nez termin "zmrznuti"

5) malé obrazky popisy v obrazku 4 (tzn. pismena A, B, C) jsou



velmi malé, obrazky spekter (Graf 2 a dalsi) by
mély byt pro piehlednost veétsi

vvvvvv

1) Nespravné potadi citaci a chyb¢jici citace. Odkaz [6] je uveden diive, nez odkazy [2],
[4] a [5], pticemz odkaz [3] v textu chybi (str. 12 a 13)! Rovnéz odkazy [11], [12] a
[13] v textu chybi!

2) V kapitole 2.2 se hovoti o modelu skla (,,Model skla som si opdt’ pripravil...*) a dile
se piSe "Toto usporiadanie je nevhodné pre vypocet adhéznej energie, kedzZe v praxi je
podlozka nie linearna ako mnou pocitané systémy ale plosna (obr. 6,7), takZe na nej
nie su ,,vycnelky “, ktoré by mohli ovplyviiovat' ulozenie polyanilinu." (str. 15 a 16).
Argumentace je spravna a v tomto duchu snaha o Upravu malych fragmentl
pochopitelna, avsak s tou vyhradou, Ze struktura na obr. 6 a 7 neni sklo, nybrz jilovy
minerdl montmorillonit.

4) Nejednotna forma citaci literatury. Celd kiestni jména vs. inicidly, pouze prvni strana
vs. rozsah stran od-do, zcela ndhodné pouzivani kurzivy pro nazev ¢lanku ¢i Casopisu,
atd.

Prosim o zodpovézeni nésledujici otazky:

1) Na str. 15 se hovofi o natoceni atoml vodiku vzhiiru v pribéhu optimalizace a o
dodatecné ,,rucni korekci® této jejich orientace po skonceni optimalizace z divodu obdrzeni
hladké plochy. Déle je napséano: "Chyba takéhoto zasahu do Struktury podlozky by vsak mala
byt rovnakého radu ako zanedbanie , rovinného* usporiadanie podlozky a nahradenie
., linearnym *“ usporiadanim."

Na zékladé ceho se tak autor domniva?

Lze konstatovat, ze cile bakalaiské prace byly naplnény. Nanestésti je vlastni text sepsan
pon¢kud nedbale, mozna ve spéchu. Bakalatska prace nicméné spliuje pozadavky MFF UK

Praha a doporucuji ji klasifikovat stupném

===velmi dobie===

Ostrava, 8. 8. 2013

Ing. Jonds Tokarsky, Ph.D.



