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Posudek oponenta disertacni prace

Jméno a prijmeni uchazecky: Alena Habartova
Nazev prace: Investigation of monomolecular organic layers and their interaction with
atmospheric oxidants and pollutants

Predlozena prace se vénuje vysledkim studia monovrstev haloalkan a kyseliny palmitové
na povrchu vody a ledovych nanocastic pomoci simulaci molekulové dynamiky. Prace je rozdélena
na pét kapitol. Prvni kapitola (Introduction) je struény tvod do problematiky, druha pfinasi
uzite€nou informaci o pouzitych metodach studia, zejména molekuldrni dynamice, ale i
komplementérnich experimentalnich technikdch. Nasledujici tfi casti predkladaji vysledky vyzkumu
doktorandky: studie interakci halogenvodik( s povrchem vody a ledovych nanocastic, simulace
monovrstvy kyseliny palmitové a studie interakci monovrstvy kyseliny palmitové a halogenalkan(.
Prace pfinasi mnoho zajimavych vysledku, které zajisté posouvaji poznani v uzsim zakladnim oboru
a mohou byt zajimavé i pro interdisciplinarni oblasti, jako jsou atmosféricka nebo materialova
chemie.

Prace je napsana velmi pfehledné a popisuje kvalitné a peclivé provedené experimenty a
vysledky vyzkumu. Diskuse zajimavych vysledk( je na vysoké odborné urovni. Popis pouzitych
teoretickych metod je podén natolik didakticky, Ze byl ctivy i pro oponenta, ktery je
experimentalnim chemikem. Préace je navic napsana velmi zdafile anglicky; v textu se objevuji
pouze marginélni gramatické a syntaktické chyby. Text ma velmi dobrou grafickou i formalni
Gpravu. K préci jsou pfilozeny Etyfi publikace, z nichz dvé jiz vyly v renomovanych odbornych
casopisech.

Kromé nize uvedenych otazek, mam nékolik obecnych pripominek k praci. Domnivam se, Ze
by kapitola Introduction mohla byt del$i a podrobnéjsi, aby ctendre vice uvedla do studované
problematiky a sou¢asného stavu poznani; dale jsem postradal cile (zadani) prace. Pak se
domnivam, Ze nazev disertaéni prace ne zcela odpovida popisované praci; vysledky studia interakci
atmosférickych oxidant( jsem v prdci nenasel.
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Do diskuse mam nasledujici poznamky a otazky.

(str. 19) V praci se uvadi, ze chlormethan je orientovan na povrchu vody tak, ze atom
chloru kontraintuitivné sméruje mimo néj. Halogenova vazba s vodou byla v literature
demonstrovana na mnoha pfikladech, ale nevim, zdali dand MD metodika tento typ
interakce umi simulovat. Jaké je vysvétleni tohoto jevu?

(str. 20) Jak agregace halogenalkan( na povrchu aerosoll ovlivni jejich fotochemické
reakce? Za jakych podminek by tyto reakce byly opravdu environmentéalné relevantni?

(Tabulka 2.3) Proc jsou hodnoty interakci s ledem vice zaporné pro bromované
methany?

Z jakého divodu nedochazi k agregaci malych organickych latek na povrchu ledovych
Castic pri 100 K? Nenasel jsem odpovidajici diskusi.

(Kapitola 3) pK, palmitové kyseliny je 4.8, coz znamena, Ze jedinou acidobazickou
formou ve vodé musi byt konjugovana baze. Z popisu vyzkumu vyplyva, ze byla
studovdna pouze protonovana forma (kyselina) a vypocet se zabyval dokonce i
hydrataci této formy karboxylové funkéni skupiny. Mohla by se doktorandka vyjadrit
k tomuto bodu?

Pres vyhrady uvedené v posudku konstatuji, Ze je disertacni prace zpracovana velmi
kvalitné, prehledné, svédci o zaujeti autorky a o jeji odborné trovni a schopnosti samostatné a
Uspésné Fesit védecké problémy. Pfinos prace ocividné presahuje zakladni vyzkum a da se
predpokladat, ze by vysledky mohly byt uzite¢né i pro environmentalni aplikace.

Disertacni prace splfiuje vSechna kritéria, ktera jsou na takovou praci kladeny, a doporuéuji
ji k prijeti k obhajobé.
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