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Modeling of Hypothetical Zeolites Based on the ADOR Process

Nedéavno byl objeven novy zplisob syntézy zeolitl, tzv. ADOR protokol (z anglického
Assembly — Disassemby — Organization — Reassemby), ktery umoznuje ptipravu novych
zeolitii. Tento protokol byl demonstrovan na ptikladu zeolitu UTL, ze kterého byly
ptipraveny dva nové zeolity PCR a OKO. Cilem pfedlozené prace je pocitacové modelovat
struktury novych zeoliti, které mohou byt ziskdny pomoci ADOR protokolu z jinych zeoliti.

V predlozené bakalatské praci je navrzen, implementovan a aplikovan postup

k systematickému nalezeni vSech moznych struktur zeoliti, které je mozné teoreticky
pripravit ze zeolith IWW, IWV, ITR, ITH, UTL a IWR. Struktury vSech zeolit byly
optimalizovany pomoci molekulové mechaniky a energeticky nejstabilnéjsi struktury byly
nasledné preoptimalizovany pomoci DFT metody. Jednotlivé struktury byly klasifikovany
rovnéz z hlediska riznych kritérii pouzivanych k posouzeni, zda hypoteticky zeolit mize byt
ptipraven v laboratofi. Struktury zeolitl ziskané v pfedlozené bakalatské praci jsou velice
dilezité pro experimentalni chemiky zabyvajici se syntézou novych materiald. XRD
difraktogramy nové piipravenych zeoliti pomoci ADOR protokolu mohou byt konfrontovany
s difraktogramy hypotetickych zeolitli prezentovanych Vv této bakalarské praci (a ve dvou
zaslanych publikacich) a na zakladé¢ jejich srovnani mize byt urcena struktura noveé
pfipravenych materiali. Vysledky obsazené v bakalaiské praci byly shrnuty ve dvou
publikacich zaslanych do ChemPhysChem a Catal. Today.

Celkové mohu bakalatskou praci hodnotit jako mimotadné zdaftilou, ptevySujici obvyklou
uroven bakalatskych praci. Pan Trachta pracoval pod vedenim svého Skolitele po celou dobu
bakaléatského studia a diky tomu je i rozsah bakalaiské prace vysoce nadprimérny. Prace je
sepsana v anglickém jazyce na velice sluSné tirovni (pro bakalarskou praci).

Celkové povazuji praci za vynikajici, doporucuji ji k obhajobé a navrhuji klasifikovat
jako vybornou.
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