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Slovni hodnoceni, pipominky:

Diplomova prace (DP) svym rozsahem odpovida poZashavkladenym na z&vecnou
praci studenta magisterského studijniho programu.

V prvni — teoretickécasti (26 stran) DP se AK postupmwvénuje popisu biologickych
vlastnosti pechodnych prvi, izomerizaci u komplexnich sléenin a zvlast komplexi Pt' a
Pd', popisu fotochemicky iniciovanych reakci, a v &&vna 6 stranach textu i zakfad
vypocetnich metod kvantové chemie (QM).

Pri sepisovani teoretick&sti DP si ale AK prawipodobr neudomil, jaké dostal zadani
(Vypracujte literarni reSersi tykajici se problenkgtikvanto¥-chemického popisu strukturnich
a energetickych z¢én souvisejicich s izomerii koordirdch slodenin..), a k popisustate of
the art metod QM pouzivanychipstudiu koordin&nich slodenin ¢i recentnim odbornym
publikacim ¥nujicim se této problematice s&bec nedostal. Navrhuji napravit toto opomenuti
pii obhajol&, a Ustni prezentaci AK v Gvodédsti zangiit zejména na toto téma.

Ve druhé, ,experimentalnidsti (jde-li tedy v pipadt DP zandtené na vyp&etni chemii
mluvit 0 experimentu v pravém smyslu slova, a neliyby proto vhodsgjSi mluvit o ¢asti
vypocetni) se AK na 17 stranach textéinuje popisu a komentovani vyslédkiskanych fi
modelovani diammin-dichloroplatného komplexu (asipla) metodami HF a DFT. Nemohu
zde nevznést jednuipominku: ges jednoznéné zadani DP (.porovnejte vysledky ziskané na
arovni Hartreeho-Fockovy aproximace, teorie funkéilu hustoty a Mgllerovy-Plessetovy
perturba’ni teorie..) jsem v praci nenasel sebekratSivomtinini nepouziti metody MP2.

Otazka do diskuze:

Nenapadly AK po préteni si¢lanki s recentnimi vysledky modelovani' Ftomplexi
n¢jaké dalsi, jim osolindosud nevyzkouSené&igtupy (metody, vypeetni baze, ECP...) které
by mglo smysl gi QM modelovani cisplatiny pouzit? A pokud ano, jake?

Zavér: Praci doportuji k obhajolk a zatim - ped vyslechnutim obhajoby - navrhuji
hodnoceni znamkou C.
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