Posudek oponenta bakalaiske préace

Jméno a ptijmeni uchazece/uchazecky: Miriam Basova

Nazev prace: Salts of heteroaromatic compounds for NLO

A. Komentéri k odbornému zaméreni, naplni a rozsahu bakalairské prace (BP)

Predkladana bakalaiska prace se zabyvala solemi a adukty 2,4-diamino-1,3,5-triazinu s anorganickymi a
organickymi kyselinami jakoZto potenciondlnimi materialy vhodnymi pro nelinearni optiku. Bylo
ptipraveno celkem 13 novych latek. Tyto latky byly charakterizovany pomoci RTG difrakce na
monokrystalu i praSkovych vzorcich a pomoci Ramanovi a vibraéni spektroskopie. Struktura a vlastnosti
jednotlivych molekul byly ddle modelovany pomoci kvantoveé chemickych vypoctd. U vhodnych kandidati
bylo také studovano generovani druhé harmonické frekvence.

Prace je predkladana v anglickém jazyce.

Rozsahem experimentélnich vysledkl prace vyrazné prekracuje bézny standart.

1. Hodnoceni odbor né ¢asti BP

<

>< A — metodicky pfiméfend, data dobfe zpracovana a interpretovana, rozsahem vykonané prace adekvatni
I | B — omezena rozsahem, s drobnymi metodickymi nedostatky nebo nejasnostmi v interpretaci dat

Q C — nediisledné nebo s ¢etnymi metodickymi nedostatky ale odpovidajici poZzadavkiim kladenym na BP

N — odbor né nedostateéna, neodpovidajici pozadavkiam kladenym na BP




B. Bodové hodnoceni jednoatlivych ¢asti/aspektia prace

1. Rozsah bakalarské préce (BP) ajgi ¢lenéni

A — ptiméfeny, odpovidajici charakteru BP a vyznamu jednotlivych ¢asti

O
X

X

B — ¢lenéni neni zcela logické nebo rozsah jednotlivych ¢4asti nekoresponduje s vyznamem

L

C — vyrazné nevyrovnany, rozsah nékterych ¢asti zdsadné nedostacuje

]|

N — nedostateéné ve vice ohledech

X

2. Odborna spravnost

vevr

B — velmi dobr4, s ojedinélymi drobnymi vadami (nejasnosti, chyby ve vzorcich nebo
chemickych nazvech, nedokonaly popis metod nebo ziskanych vysledkit)

C — uspokojiva, s ¢etnéjSimi drobnymi vadami

N — nedostacujici, s hrubymi chybami

3. Uvod do problematiky a uvedeni pouZitych literarnich & jinych zdroja

]

A —bez ptipominek, viechny ptevzaté udaje citovany, pocet citaci odpovida charakteru BP

B — uspokojivy, misty nedostateéné propracovany nebo s celkové niz§im poctem citaci

C —rozsahem neadekvatni charakteru BP nebo s vaznéj$imi zdvadami
(napt. ptevazuji "nestandardni" odkazy na ucebnice, piednasky, webové stranky)

N — nevyhovujici, velmi mélo citaci event. rysy plagiatu
(Casté opomijeni odkazu na zdroj prevzatych dat, popt. opsani velkych ¢asti textu)

‘4. Jazyk prace

A —vyborny, prace je napsana Ctivé a srozumitelné, bez zavaznych gramatickych a pravopisnych chyb

B — velmi dobry, ojedinélé stylistické neobratnosti, gramatické nebo pravopisné chyby

C — upokojivy, ¢etn&jsi neobratné nebo nejasné formulace, gramatické nebo pravopisné chyby

.

N — nevyhovujici; nelogické nebo nespravné formulace, ¢etné hrubé chyby

5. Formalni a graficka Urovei prace

A —vyborna, bez pieklepd a chyb ve formatovani

B — velmi dobr4, ojedinélé chyby formatovani, preklepy, chybéjici zkratky apod.

~ev s

;
a

N — nevyhovujici, s éetnymi hrubymi chybami




Pripadny slovni komenta¥ k bodum B1-5.

Celkove Ize jazyk prace povazovat za velmi dobry, i kdyz se studentka nevyvarovala drobnych nepesnosti
a neobratnosti. To je vSak pochopitelné, nebot’ neni rodilou mluv¢i.

Jak uz to u takto rozsahlych praci bohuzel Casto byva, velké mnozstvi experimentalnich dat vede k
nevyvazenosti prace. Zatimco ziskana data jsou prezentovana na vice nez 40-ti strankach (40 tabulek a 44
obrazkl), vysledky jsou diskutovany na pouhych dvou strankéach. Pro celkovou vyvazenost prace by bylo
vhodné piesunout ¢ast experimentalnich dat do pfiloh a prezentovana data podrobnéji diskutovat.

K praci mam jesté nékolik formalnich pfipominek:
Zkratka DAMT (2,4-diamino-1,3,5-triazin) je pouzivana jak pro volnou bazi, tak pro protonovanou formu.
Pro ptehlednost by méla byt protonovana forma baze oznaovana jako HDAMT.

U vsech spekter chybi popis vertikalni osy.

V tabulkach 3 a 16 je uvadén pomér pouzité kyseliny a baze. Neni vSak jasné, které ¢islo popisuje kterou
slozku.

C. Obhajoba BP

Dotazy k obhajob¢

1. V teoretickém tivodu jsou zmifiovany tzv. "pull-push" nebo "push-pull" slou¢eniny. Co toto oznaceni
znamena?

2.V experimentalni ¢asti neni popsana metoda krystalizace pripravenych slouc¢enin ani metoda jejich
izolace. Byly krystaly ziskdny volnym odpatovanim? Jak byly pfipraveny vzorky pro méfeni RTG difrakce
na praskovych materialech?

3. Rada pouzitych kyselin se v krystalech naléza ve své &aste¢né &i plné protonizované formé. To je ziejmé
zé&vislé na pH roztoku pouzitého ke krystalizaci. Je toto pH zndmo? Byla zvazovéna ptiprava latek za
podminek s kontrolovanym pH?

4. Vsechny studované struktury jsou stabilizovany hustou siti vodikovych vazeb. V praci jsou diskutovany
rtzné typy vodikovych vazeb mezi molekulami DAMT. Nikde vSak neni udana jejich délka, poptipadé, jak
se li§1 mezi jednotlivymi strukturami. U systému DAMT Cl je zmitiovéna ne zcela obvykla vodikova vazby
N-H...Cl. Jaka je jeji délka?

5. Generovani druhé harmonické frekvency bylo méteno pii jedné vinové délce. Jak se méni pro rlizné
vlnové délky? Jaka je vzajemna geometricka poloha zdroje a detektoru? Pro¢ se vyuziva pro méfeni velice
kratkych pulzi?




Stanovisko k opravé chyb: opravny listek/oprava v textu NENI podminkou piijeti prace
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