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Teoreticke studium Friedldnderovy reakce katalyzované materialem CuBTC

Cilem ptedlozené prace je piispét k objasnéni mechanismu Friedlanderovy reakce
katalyzované dvoumocnymi Cu” ionty p¥itomnymi v hybridnim organokovovém poréznim
materialu typu MOF (,,Metal Organic Framework‘) CuBTC. Materialy typu MOF se

v posledni dob¢ intenzivné studuji experimentalné i teoreticky vzhledem k jejich potencidlnim
aplikacim v adsorp¢nich a separa¢nich technologiich a v katalyze. Studované téma bylo
soucasti mezinarodniho projektu MACADEMIA.

V predlozené praci je studovan mechanismus Friedldnderovy reakce pomoci standardni
kvantoveé chemické metodiky (B3LYP funcional ve spojeni s DZP typem béaze) pro tfi rizné
situace: (i) nekatalyzovana reakce, (ii) reakce katalyzovana ionty H' a (iii) reakce
katalyzovana ionto Cu®" v materidlu MOF. RovnéZ byl studovan efekt rozpoustédla. Kazda ze
studovanych reakénich cest probiha ptes fadu meziprodukti, pro kazdou z reak¢nich cest je
tedy nutné lokalizovat fadu stacionarnich bodi na piislu$né hyperplo$e potencialni energie.
Lokalizace tranzitnich struktur je ¢asto komplikovana. Z toho je evidentni, Ze pfedloZena
prace je Casove velice naro¢né a mohla byt dokoncena jediné diky tomu, Ze pan Polozij se
zacal praci vénovat jiz v ¢ervnu 2010. Rad bych vyzdvihnul jeho nasazeni a efektivitu, bez
kterych by prace neméla tento rozsah. DosazZené vysledky poslouZi jako zdkladni materiél

k publikaci v mezinarodnim ¢asopise.

Pan Polozij prokazal velice dobré schopnosti fe$it zadanou problematiku, velikou motivaci se
zabyvat védeckou praci a obdivuhodné nasazeni. Jeho praci hodnotim jako vybornou a
doporucuji ji k obhajobé.
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