Oponentsky posudek diplomové prace pana Marka Vetesky ,,Molekularni

simulace ve strukturni analyze interkalatu*.

Znalost struktury latky umoznuje vysvetlit jeji viastnosti nebo na zakladé podobnosti
jeit struktury se znamou strukturou jiné latky vlastnosti predpovidat. To umoziuje cilenou
svitézu latky s pozadovanymi vlastnostmi. V piipade interkaliatu v nich? jsou v mezivrstvi
cabudoviny organicke molekuly je urceni struktury velmi obtizné. protoze se nedari pripravit
monokrystaly takovyehto interkalata. Proto je numé vyehazet 7 rtg. difrakénich dat ziskanyeh
na polykrystalickém materidlu. Ditraktogramy iterkalatu jsou pritom silné ovhivnény nejen
prednostni orientact vrstevnatyeh krystalku. ale 1 viastni ncuspotddanosti struktury jako jsou
napt. vzajemnd posuny a pootoceni vrstey hostitele vuci sobe, tvorba domén a mikropnuti.
7 1echto duvodu se jako velmi perspektivni metoda k pochopeni struktury interkalati jevi
modclovani struktury za pomoci molekularni simulace.

Voteorctickd  ¢asti diplomové prace  jsou struéné  popsany  podvojné  vrstevnaté
hydroxidy odvozené od hydrotaleitu a jejreh interkalaty. ObSirneji jo zpracovana teorie rtg.
difrakee a metody molekulamiho modelovini. NV dvodni ¢asti jsou take jasne vytyceny cile
prace. V prakticke ¢asu diplomant popisuje zpusob konstrukee pocitecnich modelu. kterd
byvlv dale optimalizovany. Je tifeba pochvilit ndzornd ilustrace. kterd pomadhaji porozumet
dosti komplikovanym strukturam vychozich modelu. Diplomant muscel pieprogramovat na
MIE vyvinuty program SUPRAMOL. pro nového hostitele. ktervm je v piipade jeho price byl
syiteticky  hydrotaleit zinecnato-hlinity, Diplomant se soustiedil na modelovani struktury
interkalatu Zn-Al-hyvdrotaleitu interkalovaného aniony pyrentetrasulfonové kyseliny. Tento
interkalat obsahuje v zavislosti na vzdusne vihkosti ruzné mnozstvi ko-interkalovane vody.
Pro tii ruzné taze. u nichz byl zmeien difraktogram a stanoven obsah vody. sestavil diplomant
inicializacni modely a provedt molekularmi simulact s pouziting programu CERIUS"
Vvsledky psou pichledné shruty v tabulkach a diskutovany. Diplomant dosel k zavéru. ze
vzhledem k malym rozdilum v energiich u jednotlivyeh modeld je pro dané faze obtizné urcit.
Ktery modet nejlépe vvhovuje a je pravdepodobné. 7¢ se ve struktuie mohou vyskytova
domény tvoiené mime odlisnym uspordadanim cistic hosta v mezivrstvi.

Diplomova price je napsana prakticky bez preklept a nemam k ni Zadnd vyhrady.
pouze tormalni ptipominky:

- nastr. 9 a6l by melo byt VOPO, misto pouzitcho VOPO.



- nastr 75 je trochu nestastna formulace
SO; ...

... Jako pevné jednotky oznacit pouze atomy

Konstatuji, ze predlozena diplomova prace svym rozsahem. obsahem a kvalitou zpracovani

spliuje podminky kladené na diplomové prace a doporucuji ji k obhajobe. Diplomovou praci

hodnotim znamkou

vyborné
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