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Posudok na bakalarsku pracu Thuy Duong Nguyenové s nazvom ,Stabilita komplexnich
sloucenin platiny a mechanismy jejich izomeraci a hydrolyzy: kvantové-chemicka studie®

PredloZena bakalarska praca sa v rozsahu 71 stran zaobera teoretickym Studiom hydrolyzy komplexov
Pt(Il). Motivaciou tejto prace je Studovat samotny mechanizmus hydrolyzy a jej energeticky profil na cis
i trans izoméroch vybranych komplexov.

Teoreticka Cast prace (Kapitola 2) sa najprv venuje prehladu biologicky aktivnych koordinaénych
zlu€enin nielen obsahujucich platinu ale aj dalSie kovy (Au, Pd, Ru, Ti a V). Nasledne su diskutované
mechanizmy hydrolyzy Stvorcovo-planarnych komplexov Pt(ll), pricom doraz je kladeny na asociativny
mechanizmus veduci k pentakoordinovanym komplexom v tranzithom stave. Stru¢ne je spomenuta aj
moznost izomerizacie cis/trans komplexov a s tym suvisiace reakéné mechanizmy. Poslednou ¢astou
teoretického uUvodu je vysvetlenie metdéd vypocltovej chémie ako aj uvedenie postupov Studia
reakénych mechanizmov tymito metédami. V teoretickej Casti absentuje literarna reSer§ venovana
konkrétnemu prehladu teoretickych postupov a ich vysledkov zameranych na hydrolyzu Stvorcovo-
planarnych komplexov Pi(ll), kde by boli porovnané asporn klu¢ové termodynamické parametre —
aktivacné energie, aktivatné Gibbsove energie, rychlostné konstanty a pod.

V kapitole 3 diskutuje vysledky svojej experimentalne prace pre 4 cis/trans dihalogenido-komplexy
Pt(Il) obsahujuce 2-methylpyridin a amoniak ako N-donorové ligandy. Samotny komplex oznaceny 1, je
vlastne dobre znama picoplatina, ktord autorka vynechala vo svojom teoretickom uUvode. Pre teoretické
vypocty bol zvoleny hybridny DFT funkcional B3LYP a baza def2-QZVP. Boli optimalizované geometrie
reaktantov i produktov samotnej hydrolyzy a podarilo zoptimalizovat' aj geometrie pentakoordinovanych
tranzitnych stavov pre prvy a druhy stupen hydrolyzy. Molekulové geometrie su znazornené graficky
a hlavné $truktirne parametre — vazbové dizky a uhly - st spracované vo forme tabuliek a tieto tdaje
su diskutované v texte. Podkapitola 3.2.6 by mala byt asi najddlezitejSim vystupom prace, pretoze sa
vnej uvadzaju udaje o aktivaénych energiach, ktoré by mali byt kli€om pre navrh
najpravdepodobnejSieho mechanizmu hydrolyzy danych komplexov. Pre cis-komplexy 1 a2 boli
skumané dve cesty hydrolyzy, z hodndt aktivaénych energii vyplyva, ze hydrolyza halogenido-ligandu
v trans polohe voci 2-methylpyridin je nizSia nez v frans polohe voc¢i ammin ligandu, €o je v sulade
s predpovedou vyplyvajucej z aplikacie tedrie trans-efektu. Samotné hodnoty aktivacnych energii su vo
vacsine pripadov radovo v stovkach kd/mol, o su relativne velké hodnoty. Uvedené su aj hodnoty
rozdielov energie produktov a reaktantov.

Pripomienky a otazky k praci:

1. 'V teoretickej Casti prace na strane 20 v Obr. 8 je uvedené Struktura komplexu V(IV) - BMOV, ktora
vSak nie je spravna a naznacuje iné oxidacné Cislo centralneho atomu.

2. Obr. 9 a Obr. 11 uvedené na str. 22-23 sa opakuju s rovnakym ¢islovanim na str. 40.

3. Na str. 37 je uvedené ze latky 1-4 boli pripravené a Studované na PiF UP bez uvedenia
konkrétnych os6b, ¢o je nezvytajné. Je mozné porovnat aspon niektoré experimentalne vysledky
pre tieto latky s vypocitanymi vysledkami, napr. FTIR spektra?

4. Chyba porovnanie prezentovanych vysledkov (geometrii, energii) s uz publikovanym
experimentalnymi alebo teoretickymi publikaciami, ako priklad uvadzam nasledovnu pracu: A.
Melchior et al., Theor Chem Acc (2011) 128:627-638, DOI 10.1007/s00214-010-0825-4, kde bola
prave Studovana hydrolyza latky 1 — picoplatiny. Podotykam, Zze experimentalne Struktury latok 1
a 3 su dostupné v databaze CSD.

5. Vkapitole 3.2.6 chyba relevantna diskusia vysledkov — ¢o mdzeme na zaklade vypocitanych
hodnét AE: a Ea predpokladat? Vzhladom k tomu, Ze boli vypocitané i frekvencie pre vsetky
uvedené geometrie, je nepochopitelné, preco neboli vypocitané i aktivacné Gibbsove energie
a reakéné Gibbsove energie?
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6. Akym spdsobom by ste vypocitali rychlostné konstanty hydrolyzy na zaklade vysledkov VaSich
vypoctov?

Odporu¢am v ramci prezentacie zapracovat tieto pripomienky.

Zaverom konsStatujem, ze samotna bakalarska praca rieSi zaujimavu problematiku teoretickych
vypoctov reakénych mechanizmov Stvorcovo-planarnych komplexov Pt(ll) a autorka sa z touto tazkou
problematikou popasovala statoéne a preto predloZzenu pracu po zodpovedani prislusnych otédzok
odporu¢am k obhajobe.

Hodnotenie: B
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