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Predkladand diplomova prace Bc. TomaSe Dendise je zaméfena na navrh
vicechromoforovych molekul umoziujicich pfenos excitacni energie mezi donorovou a
akceptorovou ¢ast TBET (Through-bond energy transfer) mechanismem. Pro navrzené
molekuly byly provedeny zakladni kvantové-chemické vypocty. Navrzené molekuly byly
rovnéZz synteticky pfipravené podle vV literatuie publikovanych postupti a rovnéz byla
prométena jejich absorpcni spektra.

Diplomova prace ma standardni délku (68 stran véetné citaci). Teoreticky uvod (25 stran)
tvoti vice nez tfetinu prace a je zaméeteny na vysvétleni zdklad kvantoveé chemickych vypoctu,
principt absorpcni a zejména fluorescenéni spektroskopie. Nasleduje vypoctova cast (28 stran
vcetné obrazkil) a experimentalni ¢ast (5 stran). Celkem byly navrzeny 4 molekuly na bazi N,
N¢-difenyldiimidu kyseliny pyromellitové (1,2,4,5-benzentetrakarboxylové kyseliny) — vlastni
diimid a rovnéz 3 molekuly s elektron-akceptorovymi a elektron-donorovymi skupinami v para
poloze. VSechny molekuly spliiovaly primérni pozadavek na umoznéni TBET mechanismu, t;.
nenulovy dihedralni tthel mezi donorovou a akceptorovou ¢asti molekuly. Kvantové-chemické
vypoCty byly provedeny pomoci programu Gaussian a vysledky zobrazeny v programu
GaussView. Konkrétn¢ bylo pro vSechny molekuly provedeno na upfesnéni geometrie
zékladniho elektronového stavu, vypocet hrani¢nich molekulovych orbitalli, pfirozenych
prechodovych orbitald (NTOs, natural transition orbitals) a teoretickych absorpcnich spekter.
V experimentalni ¢asti je struéné popsana piiprava sloucenin, jejich €iSténi tenkovrstevnou
chromatografii a zméfeni UV/vis absorp¢nich spekter spolu s porovnanim spekter ziskanych
vypoctem.

Z formalniho hlediska je prace sepsana vécné a srozumitelné s dobrou grafickou upravou.
Vzhledem Kk tomu, Ze je prace sepsana ve slovenském jazyce, nejsem schopna zhodnotit
jazykovou stranku prace.

Prace je, nicméné, provazena nékterymi formalnimi nedostatky:
1. Nékteré zavedené zkratky nejsou v textu definovany - napt. OLED na str. 15 (tato zkratka
neni ani dale pouzita), MeOH na str. 57. Seznam zkratek rovnéz chybi.
2. Ve vzorcich neni spravné typograficky pouzivana kurziva - diferencidl by mél byt bez
kurzivy, kurzivou pouze veliciny.
3. Kromé obrazku €. 2 jsem v textu nenalezla na zadny z dal$ich 56 obrazkl odkaz. Podobné je

tomu i u tabulek - odkaz se v textu vyskytuje pouze na 2 tabulky z celkového poctu 11.

4. Vzorec 18 udava vypocet oscilatorové sily, ktera se uvadi bezrozmérnd, coz je spravné
pouzito i v tabulkach shrnujici vypocty excitovanych stavii. Nicméné, domnivam se, Ze tento
vzorec neni spravné, nebot z néj vyplyvajici hodnota neni bezrozmeérna.

K odborné ¢asti prace mam nasledujici pfipominky a dotazy:
1. Nastr. 42 v obrazku 24 je pravdépodobné zaménén NTO HOMO a NTO LUMO orbital.
2. Jaké byly iso hodnoty pro zobrazené hrani¢ni a NTO orbitaly?



3. Autor uvadi, ze elektronova spektra DPPDI jsou ve vynikajicim souhlasu s teoreticky
vypoc¢tenymi. Cim je ale zplisobena nenulovd absorpce experimentalnich spektrech
v pribéhu celého zobrazovaného rozsahu?

4. Byla napocitana elektronova spektra Skalovana?

5. Vpraci je konstatovano, Ze zteoretickych vypocti se, bohuZel, nepotvrdila vhodnost
studovanych molekul pro umoznéni TBET mechanismu. Protoze vsak fluorescencni
spektroskopii byla vénovana znacna cast uvodu, je Skoda, Ze se autor alespon nepokusil
studované molekuly charakterizovat pomoci nékteré z fluorescenc¢nich metod.

6. V praci mi rovnéz trochu chybéla podrobnéjsi diskuze rozdild hrani¢nich a NTO orbitald
jednotlivych molekul mezi sebou. Diskuze vysledkd v praci, srovnani s konkrétnimi
molekulami z literatury, pro néZ byl TBET pienos prokazan jsem postradala.

Zaveérem konstatuji, Ze cile prace formulované v pokynech pro vypracovani byly
splnény. Prace svou formou splituje pozadavky kladené na diplomovou praci na CVUT.
Z téchto divodl doporucuji pfijeti diplomové prace Be. Tomase Dendise k obhajobé a
navrhuji klasifikaci stupném B-velmi dobte.
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