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Tézisté diplomové prace pana Ladislava Bendy lezi v kvantové-chemickych
vypoctech struktury, energie a NMR parametrt riznych typ( klastrd molekul
ethanolu. Vypocty jsou doplnény experimentalnim studiem zavislosti
chemického posunu "H hydroxylové skupiny v zavislosti na teploté pro roztoky
ethanolu v nepolarnim rozpoustédlu (hexanu).

V teoreticke Casti prace diplomant pfehledné shrnul podstatné aspekty pouzitych
kvantoveé chemickych metod, zaklady spektroskopie NMR a téZ vysledky
reSerse na pfedmétu prace — klastrech ethanolu. Teoreticka &ast je vécné
spravna, vyvazena a rozsahem odpovidajici.

Cast popisujici vlastni praci diplomanta je rozdélena na kvantové chemické
vypocty a méfeni NMR spekter. Tyto oblasti jsou diskutovany jednak
samostatné, jednak je provedena interpretace experimentu za pomoci
vypocitanych udaji. Je pfesné popsana metodika prace, vysledky jsou
prehledné prezentovany a peclivé diskutovany.

Téma prace bylo motivovano méfenimi NMR relaxaci jadernych spind

v ethanolu v polymernich roztocich, provedenych v nasi laboratofi, ve kterych
vysledky neodpovidaly ,u¢ebnicové” pfedstavé chovani malych jednoduchych
molekul. Smyslem prace bylo teoreticky prostudovat moznosti asociace molekul
ethanolu a jeji dopad na parametry méritelné pomoci nuklearni magnetické
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rezonance, zejména chemické posuny jader. Tohoto cile bylo nesporné
dosazeno, teoretické vypocty navic umoznily na molekularni urovni interpretovat
teplotni zavislost chemického posunu hydroxylového vodiku.

Prace bude slouzit jako zdroj cennych dat pro vyhodnoceni dalSich,
komplikovanéjsich experimentl v budoucnosti — napf. méfeni relaxaci
jaderného spinu, kdy je tfeba odhadnout velikost molekularnich klastrd, &i je
tfeba znat rozsah chemickych posunt pro jednotliva jadra a dalsi udaje uvedené
v diplomové praci.

Diplomant prokazal, Ze ma hluboké znalosti v oboru kvantové chemickych
vypoétl. Vedle toho zvladl i experimentalni techniku nuklearni magneticke
rezonance. Dokazal fundované propojit vysledky vypoctu i experimentu. K jejich
diskusi pfistoupil korektné a kriticky. Pfi feSeni projektu diplomant uplatnil
samostatny pfistup. Vysledky této diplomové prace publikovany v odborném
casopise.

Dokonéenim diplomové prace diplomant nesporné prokazal znalosti a
schopnosti odpovidajici magisterskému stupni studia na MFF UK v Praze.
Doporucuji diplomovou praci k obhajobé a navrhuiji klasifikovat ji stupném
vyborné.
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