
Posudek na diplomovou praci pana Tomase Koval'a:

,,Teoreticke studium intcrakcnich modelu dirhodiovych komplexu"

Ve sve diplomove praci studoval pan Tomase Koval" interakce dirhodioveho komplexu

OO)4(H2O) 2^2)] v ruznych oxidacnich stavech s amoniakem a guaninem.

Pro studium reakci relativne velkeho komplexu tezkeho kovu s vyse uvedemymi

molekulami se mi jevi zvoleny pfistup -- nictoda I)! 1. s relativne spolehlivym hybridnim

funkcionalem Becke3-LYP spolu s quazirelativistickymi pseudopotencialy pro Rh a s 6-3 Ig* bazi

ci rozsifenou Duningovou bazi' (aug-cc-pvdz) pro ostatni atomy, adekvatni pro feseni daneho

problemu. Diplomant pouzil vypocetne narocny pfistup modelovani superkomplexu.

Diplomantovi se vjeho praci podafilo nalezt vsechny zakladni informace o produktech a

tranzitnich stavech studovanych procesu. Zoptimalizoval geometrie jednotlivych superkomplexu

a ziskal potfebna data k urceni termodynamickych parametru studovanych reakci. Zjistil vliv

zmeny baze na hodnoty reakcniho tepla, zmeny entalpie a Gibbsovy volne energie. Ocenuji, ze se

neomezil pouze na popis energetiky danych reakci, ale ziskal i kineticke parametry. Tento ukol je

vysoce narocny jak z hlediska pfesnosti urfieni energetickych povrchu, tak i na nasledneho

statisticko-fyzikalniho zpracovani. Vzhledem k tomu, ze v praci je modelovana biologicka

aktivita dirhodioveho komplexu, bude v budoucnu tfeba do modelu dodat vliv prostfedi. Z prace

je vsak zfejme, ze diplomant si je tohoto faktu je vedom.

Diplomova prace je napsana pfehledne, vysledky jsou vhodnS graficky ilustrovany.

Mnozstvi provedenych vypoctu a rozsah prace svedcl o mimofadne pili a pracovitosti diplomanta.

Vsechny dulezite vysledky jsou diskutovany v dostatecnem rozsahu a svedci mimo jine i

o skutednosti, ze diplomant velmi dobfe porozumel studovane problematice. Prace ma vybornou

grafickou upravu, je psana slovensky, takze nejsem schopen posoudit eventuelnf gramaticke

chyby.

Diplomovou praci doporucuji k obhajobfe navrhuji klasifikovat ji jako vybornou.
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