
Oponentsky posudek diplomove prace pana Marka Vetesky ,,IVIolekularni

simnlace ve strukturni analyze interkalatii".

/nalosi s lruklury latky umoznuje \ \ s \ c t l i t j e j i vlastnosti neho na /aklade podohnosli

j c j i s truktur) se /namou s t rukturou j i n c l a tk \i predpovidat. To umo/ruije cilenou

syiite/u l a l k y spo /adovanymi vlas lnoslmi . V pfipade interkalaUi \? jsou v me/.ivrsl\

/abudovam organicke molekuU jc urceni s l r u k l u r x vc lmi obli/ne. prolo/e sc ncdari pripravit

inonokryslaK lakovyclilo i n t e rka l a tu . Proto jc n i i t i i c v\cha/ot / rig. difrakcnich dal /iskaiiych

na p o l \ k r \ s U i l i c k e m matcrialu. DilVaktogramx in l e rka l a tu jsou pf i to in silnc ovlivnCMiy ncjen

prednoslni dricntaci vrslc\h krys ta lku . ale i v l a s tn i ncuspofadanosli s l ruktur \o jsou

napr. vv.ajcninc posuny a pooloceni \TS!C\ hosti lelc \ i i c i sohc, t\'orba donien a mikvopiuit i .

/ icclilo duN'odu sc jako vclmi pcrspcktivni mcloda k pi)chopcni s l ruklury in lcrkala lu jcvi

modclovani s l ruk tu ry /n pomoci nutlekularni simnlace.

V tcorclickc casti diplomove praee jsou struene popsanv podvojnc \Tslcvnalc

Indroxidy od\ozcnc od hydro ta lc i tu a j c j i c h in lcrkala l \ ' . Obsirnej i jc /pracox'ana Icoric riu.

di l rakcc a meioJ\o modelovani . V uvodni casti jsou lake jasnc vyt \eeny cile

praee. V p rak l i ckc casti d ip lomanl popisuje /pusoh konstrukcc pocatccni'ch modclii. klerc

h \ ] y dale opl imal i /ovam. Jc li'cha pochvali t na/ornc ilustracc. ktcrc pomahaji pon>/umct

dosli kompl ikovanym slrukluram \ycho/ich modelu. Diplomant musel prcprogramoval na

Ml1'1; v y v i n u l > program SI i P R A M O I . pro noveho hoslilclc. klcrym jc \ pripadc jcho pracc h\

synleliek) Indro ia le i t / inccnalo-hl ini ty. Oiplomanl sc soustfedil na modelovani s t ruktur)

interkalatu /n-Al-hydrota le i lu inlcrkalovancho aniony pyreiilelrasullbnove kysc l iny . Tento

interkalal obsa l iu jc \ • /a \ ' i s los t i na \ /dusne vlhkosti ru/nc nmo/st\'i ko-interkalovane \ od \

Pro t f i ru/nc ta/c. u n ich / byl /mcivn di i raktogram a stanoven obsah \ o d \  sestavil d ip lomanl

in ic ia l i /aeni modcly a pro\cdl molckularni s imulac i s pou/i t im programu C ' l i R H ' S " .

N 'ys lcdky jsou pi'chlcdnc shmut\h a d iskutovany. Diplomanl doscl k /avcru. /e

\ /h lcdcm k malym n t /d i lum v ci icrgiich n jcdnol l i \ ' \ ' ch modelu je pro dane fa/.e obti/ne urcit.

k tc r> mode! nc j l cpe \ \ h o \ n j c a jc pra\depodobnc. /c sc \  s tmkture niohou \-ysk) to \a i

donicriN ivorene mi'rne odl i snym usporadanim cast ie hosta v me/ivrstvi.

Diplomova pracc je napsana praklicks be/ pfeklepu a nemam k ni xadnc \ -yhrad \

pou/.c formalni pripomi 'nky:

na sir. eJ a 01 b\ mclo byt V() I ' ( ) 4 mislo pou/.ileho VOPO.



na sir 75 je trochu nesl'aslna formulace ... jako pevnejednotky oxnacit pou/e atomy

S03 ...

Konstatuji, zc pfedlozena diplomova prace svym rozsahem. obsahem a kvalitou zpracovani

splnujc podminky kladcnc na diplomovc pracc a doporucuji ji k obhajobe. Diplomovou praci

hodnotim znamkou

v v b o r n c
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