Oponentsky posudek

diplomové prace na téma

Vyuziti kvantovych simulaci pro charakterizaci stability organickych
extrakénich ligandi

vypracované Bc. Jakubem Lustincem

Diplomova prace Be. Jakuba Lustince se zabyva stabilitou diglycolamidovych (DEG) molekul, jejiz
varianty se pouzivaji ke zpracovani jaderného vyhotelého paliva.

Price zalind uvedenim do problematiky ab-initio vypo&ti elektronové struktury molekul, se
zaméfenim na DFT a diskuzi riiznych bazi a vyménnych potencidld. Struéné je také zminéna teorie
vazanych klustert. Uvod pokraduje zavedenim vlastnosti molekul dilezitych pro jejich stabilitu,
napf. potencidlové energie, populaéni analyzy, elektrostaticky potenciél a Fukuio funkce.

Druha €4st prace pak diskutuje autorovy vypodty vlastnosti DGA molekul, respektive &tyfi varianty
DGA molekul pro rlizné tézké radikaly. Prvni &ast této kapitoly je zaméfena na konformacni
analyzu DGA molekul, nasledovano odhadem stability molekul pomoci velice podrobného uréeni
Fukio funkci a Fukio naboji. Posledni &ast pak uréuje stabilitu molekul vypoétem vysky
energetické bariéry nutné k rozpadu molekuly.

Prace je povazuji za velice zajimavou, pfispivajici k technologii zpracovani jaderného paliva. Prace
je dobfe napsana, istou angliétinou bez chyb a pieklepd. Prici navrhuji ohodnotit znimkou
vyborné (A).

Dotazy k diskuzi:

1) Upfesnéte prosim, jak byla zavedena kyselost prostfedi (pfitomnost H*, H;O*, HNOs) do
vypocta.

2) Velice me zaujal graf 2.7, kde radikdlova Fukui funkce je vyjadfena pro studované molekuly v
pfitomnosti kyselého prostiedi. Pro¢ pro H" a H;O" Fukuio funkce roste, zatimco v pfitomnosti
HNO; klesa? Znamena to, Ze ptitomnost HNOj; kyseliny zvySuje stabilitu DGA molekul?

3) V praci bylo pouzito n€kolik ptistupii k vypoétu stability molekul. Struéné porovnejte klady a
zapory jednotlivych teoretickych ptistupti k vyjadieni stability molekul (siln4 a slaba mista
jednotlivych technik).

4) V konformacni analyze je urfen pocet stavil v rozsahu 3kcal/mol nad zdkladnim stavem (Tab.
2.1).



(a) Jak je urcen pocet stavili, pokud €ast molekuly je rotatng invariantni? Respektive, je napf. tthlova
orientace (thlové nato¢eni) jednotlivych radikal energeticky zévislé (t.j. anizotropni)?

(b) Sloupec PC je pak procentni zastoupeni jednotlivych nizkoenergetickych konformaci. Je je
spocitan celkovy pocet konformaci (procenta pocitina z jakého celku)?

5) Drobné poznamky: v praci jsou pouzity jednotky energie kJ/mol i cal/mol, coZ zt&Zuje porovnani
hodnot pro Ctenafe. Pro¢ nejsou pouzity atomové jednotky energie, napt. eV/molekulu.
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