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diplomové práce na téma

VyuitI kvantovch simulacI pro charakterizaci stability organickch
extrakénIch ligandü

vypracované Bc. Jakubem Lutincem

Diplomová práce Bc. Jakuba Lutince se zabvá stabilitou dig1yco1amidovch (DEG) molekul, jejI
varianty se pouIvajI ke zpracovánI jademého vyhofelého paliva.

Práce zaIna uvedenIm do problematiky ab-initio vpotü elektronové struktury molekul, se
zamèienIm na DFT a diskuzi rüzn’ch bázI a v9mennch potenciálü. $truëné je take zmInëna teorie
vázanch klusteri. Uvod pokrauje zavedenIm vlastnostI molekul düleitch pro jejich stabilitu,
nape. potencialova energie, populanI analzy, e1ektrostatick’ potenciál a F ukuio funkce.

Druhá èãst práce pak diskutuje autorovy vpoty vlastnostI DGA molekut, respektive tyi varianty
DGA molekul pro rüznë tëzké radikály. PrvnI èást této kapitoly je zamèena na konformanI
ana1zu DGA molekul, následováno odhadem stability molekul pomocI velice podrobného urèenI
Fukio funkcI a Fukio nábojü. PoslednI ást pak uruje stabilitu molekul vpoëtem vky
energeticke bariéry nutné k rozpadu molekuly.

Práce je povauji za velice zajImavou, pispIvajIci k technologii zpracovánI jaderného paliva. Práce
je dobe napsána, èistou angliètinou bez chyb a pek1epü. Práci navrhuji ohodnotit známkou
vbornè (A).

Dotazy k diskuzi:

1) UpIesnëte prosIm,jak byla zavedena kyselost prostedI (pIItomnost H, H30, HNO3) do
vypotü.

2) Velice me zaujal graf 2.7, kde radikálová Fukul funkceje vyjádiena pro studované molekuly v
pItomnosti kysetého prostedI. ProC pro H a H30 Fukuio funkce roste, zatImco v pHtomnosti
HNO3 klesá? Znamená to, e pfItomnost RN03 kyseliny zvyuje stabititu DGA molekul?

3) V práci bylo pouito nëkolik pHstupü k v’poCtu stability molekul. StruCnë porovnejte kiady a
záporyjednotlivch teoretickch pHstupi k vyjadenI stability molekul (silná a slabá mIsta
jednot1iv’ch technik).

4) V konformaCnI ana1ze je urCen poCet stavü v rozsahu 3kcal/mol nad základnIm stavem (Tab.
2.1).



(a) Jakje urèen poet stavii. pokud fast molekulyje rotanë invariantnI? Respektive,je nap. ühlová
orientace (tihlové natoenI) jednotIivch radiká1ii energeticky závislé (U. anizotropnI)?
(b) Sloupec PCje pak procentnI zastoupenIjednot1iv’ch nIzkoenergetickch konformacI. Jeje
spoftán ce1kov poet konformacI (procenta poöItána z jakého celku)?

5) Drobné poznámky: v práci jsou pouityjednotky energie kJ/mol i cal/mol, co ztéuje porovnánI
hodnot pro ètenáe. Proc nejsou pouity atomové jednotky energie, nap. eV/molekulu.
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