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Teoreticke studium Friedlanderovy reakce katalyzovane materialem CuBTC 

Cilem teto bakalarske prace bylo teoreticke studiem reakcniho mechanismu Friedlanderovy reakce 

v plynne fazi a za pritomnosti katalyzatoru. Jako katalyzatory byly vybrany Bmnstedova kyselina 

(symbolizovana protonem) a Lewisova kyselina (organicko-anorganicke hybridni molekulove slto 

CuBTC). Ve druhem pripade byla pouzita jen mala cast elementarni bunky z duvodu narocnych 

vypoctU. lonty Cu v CuBTC vykazuji vlastnosti Lewisovy kyseliny a jiz drive bylo experimentalne 

prokazano, ze CuBTC katalyzuje Friedlanderovu reakci s vysokou aktivitou a selektivitou. 

Tema bakalarske prace je ambiciozni, protoze podrobne studium reakcnich mechanismu vyzaduje 

dukladne znalosti nejen z oblasti vypocetni chemie, ale i z oblasti organicke, fyzikalni a materialove 

chemie. Z prace je zrejme, ze pan Polozij proved I velke rnnozstvi vypoctU a podrobne se zabyval jejich 

interpretaci . 

Predlozena bakalarska prace se sklada ze 43 stran a ma standardni cleneni - Teoreticky cast, Cile 

prace, Metody, Vysledky a Diskuse. Prace je sepsana peclive s minimem chyb nebo preklepu. 

Na zaklade precteni bakalarske prace jsem dospel k zaveru, ze pan Polozij vypracoval zdarilou 

bakalarskou praci, ktera po doplneni dalsimi vypocty a po prohloubeni diskuse by mela byt uverejnE'ma 

v kvalitnim mezinarodnim casopise. 

Kpredlozene praci mam nasledujici poznamky adotazy: 

i) Vpraci se obcas objevuji nektere zkratky (DEAP, MAP, atd.), ktere by si zaaslouzily vysvetlenL 

ii) Str. 7 - chybi literarni odkaz. 

iii) Str. 17, Obr. 4 - Popisek obrazku by mel byt doplnen, chybi popis atomu i jednotlivych klastru. 

Iv) Dotaz k Obr. 4 - zmenily by se vysledky, kdyby misto jednoducheho klastru Cu(HCOO)2 byla 

pouzita kyselina benzen-1 ,3,5-trikarboxylova jako ve skutecnem CuBTC ? 

v) Trochu zavadejici je formulace (str. 18) .. kysela katalyza s iontem H+ .. ve srovnani s katalyzou 

materialem CuBTC ... Ve druhem pripade jde taky 0 kysele katalyzovanou reakci. Presnejsi by 

bylo pouziti vyrazu .. katalyza Br0nstedovou kyselinou (H+) a Lewisovou kyselinou (CuBTC). 



vi) Str. 22 ... naprotonovany... lepe .. protonizovany. 

vii) Str. 39, druhy odstavec - ... efektivneji katalyzuji ionty H+. Co to znamena .. efektivneji katalyzuji 

? Vyssi reakcni rychlost? NilSi aktivacni bariera reakce? 

Zaverem bych chtel konstatovat, ze uvedene pripominky v zadnem pripade nesnizuji uroven teto 

bakalarske prace a proto doporucuji, aby byla prijata k obhajobe. 
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