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Teziste diplomove prace pana Ladislava Bendy lezi v kvantove-chemickych
vypoctech struktury, energie a NMR parametru ruznych typu klastru molekul
ethanolu. Vypocty jsou doplneny experimentalnlm studiem zavislosti
chemickeho posunu 1H hydroxylove skupiny v zavislosti na teplote pro roztoky
ethanolu v nepolarmm rozpoustedlu (hexanu).

V teoreticke casti prace diplomant pfehledne shrnul podstatne aspekty pouzitych
kvantove chemickych metod, zaklady spektroskopie NMR a tez vysledky
reserse na pfedmetu prace - klastrech ethanolu. Teoreticka cast je vecne
spravna, vyvazena a rozsahem odpovidajici.
Cast popisujici vlastnf praci diplomanta je rozdelena na kvantove chemicke
vypocty a mefeni NMR spekter. Tyto oblasti jsou diskutovany jednak
samostatne, jednak je provedena interpretace experimentu za pomoci
vypocitanych udaju. Je presne popsana metodika prace, vysledky jsou
pfehledne prezentovany a peclive diskutovany.

Tema prace bylo motivovano mefenimi NMR relaxaci jadernych spinu
v ethanolu v polymernich roztocich, provedenych v nasi laboratori, ve kterych
vysledky neodpovidaly ,,ucebnicove" pfedstave chovani malych jednoduchych
molekul. Smyslem prace bylo teoreticky prostudovat moznosti asociace molekul
ethanolu a jeji dopad na parametry mefitelne pomoci nuklearni magneticke
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rezonance, zejmena chemicke posuny jader. Tohoto cile bylo nesporne
dosazeno, teoreticke vypocty navic umoznily na molekularni urovni interpretovat
teplotni zavislost chemickeho posunu hydroxyloveho vodiku.
Prace bude slouzit jako zdroj cennych dat pro vyhodnoceni dalsich,
komplikovanejsich experimentu v budoucnosti - napf. mefeni relaxaci
jaderneho spinu, kdy je tfeba odhadnout velikost molekularnich klastru, ci je
tfeba znat rozsah chemickych posunu pro jednotliva jadra a dalsi udaje uvedene
v diplomove praci.

Diplomant prokazal, ze ma hluboke znalosti v oboru kvantove chemickych
vypoctu. Vedle toho zvladl i experimentalnf techniku nuklearni magneticke
rezonance. Dokazal fundovane propojit vysledky vypoctu i experimentu. K jejich
diskusi pfistoupil korektne a kriticky. Pfi feseni projektu diplomant uplatnil
samostatny pfistup. Vysledky teto diplomove prace publikovany v odbornem
casopise.

Dokoncenim diplomove prace diplomant nesporne prokazal znalosti a
schopnosti odpovidajici magisterskemu stupni studia na MFF UK v Praze.
Doporucuji diplomovou praci k obhajobe a navrhuji klasifikovat ji stupnem
vyborne.
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