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Uspokojivé vyfeSeni problému pfepracovani vyhotelého paliva predstavuje v jeden zkli¢ovych
faktord podmiriujicich budoucnost jadernych 3t&pnych energetickych zdrojii. Navrzeny a stéle priibézné
zdokonalovany postup pfepracovani je v zasadé slozen ze dvou hlavnich kroki: separace jednotlivych
slozek (izotopii uranu, plutonia, minoritnich aktinoiddi, lanthanoidf) a nasledné zpracovani t&chto
slozek do podoby recyklovaného paliva (v pkipadé uranu a plutonia) nebo transmutaci (minoritni
aktinoidy s dlouhou dobou Zivota).

Diplomové prace se zabyva problematikou souvisejici s prvnim ze zminénych krokd, konkrétng se
separaci minoritnich aktioidii a lanthanoidii z roztoku paliva rozpuiténého v koncentrované kyseling
dusi¢né, podrobeného jiz separaci uranu a plutonia (proces ,,PUREX). Separace je realizovana
selektivni extrakci cilovych iontdi ze zdrojové vodné do organické faze probihajici prostfednictvim
extrakénich &inidel (tzv. ,extraktant(*) komplexujicich zvolené ionty (procesy DIAMEX-SANEX,
GANEX, EURO-GANEX, EXAm, aj.) a kompatibilizujicich je tak s organickou fazi, ktera je nasledné
oddélena. Molekuly extraktandu jsou pFitom vystaveny pisobeni silnych destruktivnich vlivl
zpiisobujicich rozpad jejich molekularni struktury (radiace, siln& ionizované rozpoustédlo, extrémné
kyselé pH). Vysoka strukturalni stabilita extraktantu je tak jednim z kli¢ovych pozadavkfi pii jeho
navrhu.

PtedloZend prace je vénovana jedné t¥idé Ziroce vyuZivanych extraktantd, vybranym derivatim
diglykolamidu (DGA) a tématicky tzce souvisi projektemn GENIORS (GEN IV integrated oxide fuels
recycling strategies) implementovaného v ramci EU programu Horizon 2020. Chemicka stabilita &tyF
vybranych derivati je analyzovana a charakterizovana s vyuzitim pokro&ilych kvantové-mechanickych
vypocfetnich postupil zaloZenych piedeviim na teorii funkciondlu elektronové hustoty (DFT), dopln&né
o aplikaci metody CCT (,,Coupled Cluster Theory). Jsou uvazovany radikalové degradacni reakce bez
a s vlivem kyseliny. Vliv kyseliny je representovan ttemi odlidnymi modely (H*, H;O" a HNO;).
Polariza¢ni vliv okoli je representovan v ramci pfiblizeni COSMO a PCM. Pro uvedenou d&tvetici
modelil je vy&islena fada dil¢ich indikatord chemické stability (rozloZeni molekularnich orbitalt
HOMO/LUMO, Fukui funkce a naboje, diléi atomové naboje, Fady vazeb, rozloZeni elektrostatického
potencialu) a energeticky reaké&ni profil zahrnujici dil¢i pfechodové stavy. DosaZzeny komplexni soubor
teoretickych vysledk(i je v jednotlivych dil¢ich polozkach porovnan a diskutovan ve vztahu k
dostupnym vysledkiim experimentalnim.

Vyznamnym pfinosem prace je praktické ovéfeni a ustanoveni sady teoretickych postupi
aplikovatelnych k ziskani vérohodnych predikei potiebnych dil¢ich kvantové mechanickych indikatort
chemické stability. Vyzvou pro dalsi vyvoj je formulace ,,integralniho* indikatoru chemické stability
zohlediiujiciho jak primarni kvantové mechanické vlastnosti molekularni struktury, tak jeji
konformaéni variabilitu a interakci s okolnim prostfedim rozpoustédla.

V priibeéhu feSeni diplomového projektu prokazal Jakub vysokou teoretickou i vypocetni erudici,
systemati&nost, schopnost kritického mysleni, cilevédomou pili a trpé&livost, to vie za komplikované
pandemické situace, a naplnil Gsp&sné viechny body zadani prace. S praci Bc. Jakuba Lustince na



diplomovém projektu jsem jako vedouci prace velmi spokojen, piedlozenou diplomovou praci
doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnotit ji klasifikaénim stupném_A — vyborny.
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