Oponentsky posudek bakalaiské prace Kristyny Pluhackové

Bakalafska prace Kristyny Pluhackové se zabyva teoretickym studiem nekovalentné vazanych
molekul. Prace je roz¢lenéna do teoretického uvodu, metodologické casti a vysledki, které jsou
rozdélene do 2 podkapitol, vénovanych jednak patrovym komplexim a jednak vodikové
vazanym komplextim. Souéasti prace jsou i dvé piilohy zahrnujici jednu praci publikovanou
v zahrani¢nim periodiku a jednu praci v tisku. Autorka si pro psani zvolila t€Z81 moZnost, prace je
napsana v anglickém jazyce, po slohové a gramatické strdnce na velmi dobré drovni a
s minimalnim mnoZstvim preklepi.
Cilem této prace byla:

1. presna energetickd charakterizace patrové vazanych komplext riznych derivati benzenu

a roz¢lenéni stabiliza¢ni energie do rtiznych energetickych ptispévkd.
2. vypocet IC spekter komplexu halothan —aceton.

Z ptedlozené prace je videt, Ze si autorka osvojila velké mnozZstvi vypocetnich technik kvantové
chemie (ureni stabilizaéni energie, vibracni analyza, SAPT , NBO) a je schopna pracovat
samostatné s celou fadou kvantové chemickych programti (Molpro, Gaussian, Turbomole), coZ
lze povazovat v ptipadé bakalaiské prace za vyrazné nadstandardni zalezitost. O mimotadnych
kvalitach bakalaiské prace svédéi i dvé prace publikované v zahrani¢nich casopisech, coZ je
spiSe na urovni velmi dobré diplomové prace.

K praci mam tyto drobné vyhrady:

V teoretické Casti v kapitole vénované DFT metodam jsou z riznych tfid funkcionalti zminény
pouze GGA funkcionaly, ackoliv sama autorka ve své praci pouziva funkcionaly TPSS, ktery
patii do tfidy meta-GGA funkcionali a PBEO patfici do tfidy hybridnich funkcionali.

Pro bézného Ctenafe by bylo uZite¢né v ramci metody SAPT definovat jednotlivé energické
prispévky k celkové stabilizacni energii podobnym zptlisobem, jak to bylo provedeno pro
disperzni energii na str. 23.

Reference ¢islo 16 je netiplna.

Ptes tyto malé vytky povazuji predkladanou bakalaiskou praci za mimotadné zdafilou a vyrazné
nadprimeérnou a viele ji doporucuji k obhajobe.

Otazky k obhajobé¢:

1. U MP2 metody je doporu¢ovano pro srovnani spoc¢tenych a experimentalnich vibra¢nich
frekvenci skalovat vypoctené hodnoty faktorem pfiblizn€ 0,95 v zavislosti na pouzité bazi
AO. Proc¢ v této praci frekvence nebyly Skalovany? Byla zkoumana citlivost ziskanych
hodnot vibra¢nich frekevnci na pouZité bazi AO?

2. Na str. 17 je uvedeno , Ze zahrnuti empirického vyrazu pro disperzni energii k celkové
DFT energii je jednou z moZnosti, jak se usp€sn€ vypoiadat s problémem, Ze DFT teorie
selhava pro popis systémi, pro které¢ je dilezitd disperzni energie. Jaké alternativni
moznosti pro popis disperze v DFT jesté existu;ji?
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