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Uspokojive vyeeni problému pepracovánI vyhoelého pativa pedstavuje v jeden z klIovS’ch
faktori podmiñujicich budoucnostjadern9ch tépn’ch energetick’’ch zdroj. Navren a stale pribënë
zdokonalovan postup pepracovãnI je v zásadë slo2en ze dvou hlavnIch krokii: separace jednotIivch
sloek (izotop1 uranu. plutonia, rninorittiich aktinoidi, lanthanoidct) a nãsledné zpracovãni tchto
sloek do podoby recyklovaného paliva (v pfpadé uranu a plutonia) nebo transmutaci (minoritni
aktinoidy s dlouhou dobou ivota).

Diplomovâ práce se zabvá problematikou souvisejIcI s prvnim ze zminênch kroki, konkrétnë se
separaci minoritnich aktioidji a lanthanoidO z roztoku paliva rozputeného v koncentrované kyseline
dusiëné, podrobeného ji separaci uranu a plutonia (proces ,,PUREX”). Separace je realizována
selektivnI extrakcI cIlovch iontô ze zdrojové vodné do organicke fize probIhajIcI prostftdnictvIrn
extrakënIch ëinidel (tzv. ,.extraktantO”) komplexujIcIch zvolené ionty (procesy DIAMEX-SANEX,
GANEX, EURO-GANEX, EXAm, aj.) a kompatibilizujicIchje tak s organickou fãzI, kterãje následnë
oddélena. Molekuly extraktandu jsou pitom vystaveny pisobeni silnych destruktivnIch vlivô
zpôsobujIcIch rozpad jejich moIekukrnI struktury (radiace, silné ionizované rozpoutëdlo, extrémné
kyselé pH). Vysoká strukturálnI stabilita extraktantu je tak jednIm z klIéovch poadavkO pi jeho
návrhu.

Pedloená präce je vënována jedné tHdë iroce vyuivanch extraktanti, vybranm derivãtim
digtykolamidu (DGA) a tématicky üzce souvisI projektem GENIORS (GEN IV integrated oxide fuels
recycling strategies) implementovaného v rámci EU programu Horizon 2020. Chemická stabilita ëty
vybranch derivátiije analyzovãna a charakterizovãna s vyuitIm pokroëil9ch kvantovë-mechanickch
v9poéetnIch postupô zaIoench pedevIm na teorii funkcionálti elektronové hustoty (DET), doplnené
o aplikaci metody CCT (,,Coupled Cluster Theory). Jsou uvaovány radikilové degradaëni reakce bez
a s vlivem kyseliny. Vliv kyseliny je representován temi odlinmi modely (H, H3O a HNO1).
PolarizaénI vliv okoli je representován v rámci piblienI COSMO a PCM. Pro uvedenou étvefici
modela je vyëfslena ada dilëIch indikátorii chemické stability (rozloenI molekulãrnich orbitalO
HOMO/LUMO, Fukui funkce a náboje, duel atornové náboje, ády vazeb, rozIoenI elektrostatického
potenciilu) a energetick/ reakCnI profil zahrnujIci dIlCi pechodové stavy. Dosaen’ komplexnI soubor
teoretick9ch vsledkO je vjednotlivch dIlCIch polokãch porovnãn a diskutovãn ye vztahu k
dostupnm vstedkirn experimentálnim.

\“Qznamn/m pInosem práce je praktické ovetenI a ustanovenI sady teoretick’ch postupO
apIiLovateln’ch k ziskánI vérohodnch predikci potebnch dilëich kvantovë rnechanickch indikãtori
chemické stability. V’zvou pro dali vvoj je formulace •,integrálniho” indikátoru chernickC stability
zohlednujIciho jak primãrnI kvantovë mechanické vlastnosti molekulárnI struktury. tak jeji
konformaCni variabilitti a interakci s okolnim prostedIrn rozpoutëdla.

V prübëhu eeni diplomového projektu prokázal Jaktib vysokou teoretickou i v/poCetnI erudici,
svsternatiCnost, schopnost kritického myleni. cllevCdomou pIli a trpelivost, to ve za komplikované
pandemické situace, a napinil (ispenê vechny body zadánI práce. S pracI Bc. Jakuba Lutince na



diplomovérn projektu jsem jako vedouci práce veirni spokojen, pftdIoenou diplornovou práci
doporciëtiji k obhajobë a uavrhuji hodnotitji kfasifikaënIm stupnërn A — vQborrnQ.
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