Posudek oponenta diplomové prace

Jméno a piijmeni uchazete/uchazetky: Be. Tereza Janatkova

Nézev prace: Syntéza a studuim krystalickych materialt pro NLO
Synthesis and study of crystalline materials for NLO

A. Komentéi k odbornému zaméreni, naplni a rozsahu diplomové préce (DP)

Ptedkladana diplomova préce si za cil klade ptipravit posoudit mozné vyuziti 2-amino-5-nitropyrimidinu
a 2-amino-4-methylpyrimidinu jako materialti pro nelinearni optiku (NLO), at’ jiz v podob¢ nenabité
molekuly nebo v protonizované formé.

Dalsim cilem je pouziti kyseliny methylsulfonové jako kokrystaliza¢ni jednotky spolu s fadou
aminopyrimidinovych derivatd.

Po strance metodické byly nejprve provedeny kvantové chemické vypocty k posouzeni potencialu
studovanych latek pro NLO a zaroven byla vypoctena i teoreticka spektra. Po strance experimentalni je
prace postavena na krystalizacich, na ur€ovani struktur na monokrystalech a na molekulové spektroskopii.

Rozsah ptekladané studie a predev§sim mnozstvi odvedené experimentalni prace je vice nez dostacujici na
kvalitni diplomovou praci. Diplomantka ziskala fadu zajimavych a hodnotnych vysledk, které jsou v praci
logicky a peclivé prezentovany.

1. Hodnoceni odbor né ¢asti DP

,Z A — metodicky primeérend, data dobie zpracovana a interpretovana, rozsahem vykonané préace adekvatni

B — omezena rozsahem, s drobnymi metodickymi nedostatky nebo nejasnostmi v interpretaci dat

C — nedtid edné nebo s ¢etnymi metodickymi nedostatky ale odpovidgjici poZadavkam kladenym na DP

N — odbor né nedostateéna, neodpovidajici pozadavkiam kladenym na DP




B. Bodové hodnoceni jednotlivych ¢asti/aspekti prace

1. Rozsah diplomové préace (DP) aj€gi ¢lenéni

X

A — pfiméieny, odpovidajici charakteru DP a vyznamu jednotlivych ¢asti

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

C —vyrazné nevyrovnany, rozsah nékterych ¢asti zasadné nedostaguje

N — nedostateéné ve vice ohledech

2. Odborné spréavnost

X

A —vybornd, bez zavazngjSich piipominek

B — velmi dobrd, s ojedinélymi drobnymi vadami (nejasnosti, chyby ve vzorcich nebo

chemickych nazvech, nedokonaly popis metod nebo ziskanych vysledkii)

C — uspokojiva, s ¢etnéjSimi drobnymi vadami

N — nedostadujici, s hrubymi chybami

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

A —bez piipominek, vSechny pievzaté Udaje citovany, pocet citaci odpovida charakteru DP

ad

B — uspokojivy, misty nedostatecné propracovany nebo s celkové niz8im poctem citaci

C —rozsahem neadekvéatni charakteru DP nebo s vézngjSimi zavadami

(napt. prevazuji "nestandardni” odkazy na ucebnice, piednéasky, webové stranky)

N — nevyhovujici, velmi malo citaci event. rysy plagiatu

4.J

ad

(Casté opomijeni odkazu na zdroj pievzatych dat, popi. opsani velkych ¢asti textu)

azyk prace
A —vyborny, préce je napsana ¢tivé a srozumitelné, bez zavaznych gramatickych a pravopisnych chyb
B — velmi dobry, ojedinglé stylistické neobratnosti, gramatické nebo pravopisné chyby
C — upokojivy, ¢etngjsi neobratné nebo nejasné formulace, gramatické nebo pravopisné chyby

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

5. Formalni a graficka aroven préce

A —vybornd, bez preklepu a chyb ve formétovéani

X

Y Nd

B — velmi dobrd, ojedinélé chyby formatovani, preklepy, chybgjici zkratky apod.

v wr

C — uspokajiva, s ojedinélymi zavaznéjSimi nebo ¢etngjSimi drobnymi chybami

N —nevyhovujici, s éetnymi hrubymi chybami




Pripadny slovni komentar k bodam B1-5.

1 --Bez poznamek.

2 -- Nejasna zahlavi neékterych tabulek, trochu zavadéjici obrazky struktur.
3 -- Uvod je podle mého nazoru trochu struény.

4 -- V tadé ptripadt stylistické neobratnosti.

5 -- V nékterych mistech prace ptili§ maly font, jinak OK.

C. Obhajoba DP

Dotazy k obhajobé

1 -- Nastr. 17 az 23 uvéadite hodnoty dipélmomentu, polarizibility a hyperpolarizibility a jejich slozek. Ve
vsech ptipadech je to na veliky pocet platnych cifer. Nedokazal jsem se v tom orientovat. Pomtizete mi ?

2 -- U v8ech struktur uvadite systémy vodikovych vazeb. Mam k tomu dv¢ pfipominky. Za prvé se mi
nelibi vodikové vazby s délkou nékde pres 3.2 A, ale to je, myslim, spi$ otazka terminologie. Tyto kontakty
by bylo lepsi nazyvat tieba slabé interakce. Za druhé bych se chtél zeptat, zda systém vodikovych vazeb ma
vliv na NLO, nebo tyto vazby pouze mohou zpusobit, Ze dana latka bude krystalovat v necentrosymetrické
grupé.

3 -- Obrazky nezavislych ¢asti struktur mohou ptisobit trochu zavadéjicim dojmem. Tteba na str.41, z
obrazku 22 se zda, ze jedna karboxylova skupina je natocena a vazana H-vazbami ke kationtu, zatim co

druhd "vlaje" n€kde v prostoru. Teprve obrazek 23 vSe uvede na pravou miru.

4 -- Jaky smysl ma uvadét vazebné thly ziskané optimalizaci isolované molekuly na tolik mist ?




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

D. Celkovy navrh
Préaci doporucuji k prijeti k dalSimu fizeni: ANO

Navrhovana celkova klasifikace: vyborné
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2 -- Nejasná záhlaví některých tabulek, trochu zavádějící obrázky struktur.
 
3 -- Úvod je podle mého názoru trochu stručný. 
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