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Teoretické studium Friedlanderovy reakce katalyzované materialem CuBTC

Cilem této bakalarské prace bylo teoretické studiem reakéniho mechanismu Friedlanderovy reakce
vplynné fazi a za pritomnosti katalyzatorli. Jako katalyzatory byly vybrany Brenstedova kyselina
(symbolizovana protonem) a Lewisova kyselina (organicko-anorganické hybridni molekulové sito
CuBTC). Ve druhém pfipadé byla pouZita jen mala Cast elementamni bunky zdlvodu naroénych
vypoctl. lonty Cu v CuBTC vykazuji vlastnosti Lewisovy kyseliny a jiz dfive bylo experimentalné

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

Téma bakalafské prace je ambiciozni, protoZze podrobné studium reakénich mechanismid vyzaduje
dikladné znalosti nejen z oblasti vypocetni chemie, ale i z oblasti organicke, fyzikalni a materialové
chemie. Z prace je zfejmé, Ze pan Polozij proved| velké mnozstvi vypoctl a podrobné se zabyval jejich

interpretaci.

PredloZena bakalarska prace se sklada ze 43 stran a ma standardni ¢lenéni — Teoreticky ¢ast, Cile

prace, Metody, Vysledky a Diskuse. Prace je sepsana peclivé s minimem chyb nebo preklepd.

Na zakladé precteni bakalafské prace jsem dospél k zavéru, Ze pan PoloZij vypracoval zdafilou
bakalarskou préaci, ktera po doplnéni dalSimi vypocty a po prohloubeni diskuse by méla byt uvefejnéna

v kvalitnim mezinarodnim Casopise.

K predlozené praci mam nasledujici poznamky a dotazy:

i) V préaci se obCas objevuji nékteré zkratky (DEAP, MAP, atd.), které by si zaaslouzily vysvétleni.

iM) Str. 7 - chybi literarni odkaz.

i) Str. 17, Obr. 4 — Popisek obrazku by mél byt dopInén, chybi popis atomd i jednotlivych klastrd.

iv) Dotaz k Obr. 4 — zménily by se vysledky, kdyby misto jednoduchého klastru Cu(HCOO). byla
pouzita kyselina benzen-1,3,5-trikarboxylova jako ve skutecném CuBTC ?

V) Trochu zavadéjici je formulace (str. 18) .. kysela katalyza s iontem H* .. ve srovnani s katalyzou
materiadlem CuBTC... Ve druhém pfipadé jde taky o kysele katalyzovanou reakci. Presnéjsi by

bylo pouziti vyrazi .. katalyza Brenstedovou kyselinou (H*) a Lewisovou kyselinou (CuBTC).



vi) Str. 22 ... naprotonovany... Iépe .. protonizovany.
vii) Str. 39, druhy odstavec - ... efektivnéji katalyzuji ionty H*. Co to znamen4 .. efektivnéji katalyzuj

? VySSi reakéni rychlost ? Nizsi aktivacni bariéra reakce ?

Zavérem bych chtél konstatovat, Zze uvedené pfipominky v Zadném pfipadé nesnizuji Groven této

bakalafské préace a proto doporucuiji, aby byla pfijata k obhajobé.
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