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Dizertané praca Mgr. Michala Langera je na vybornej formalne;j, grafickej a jazykovej trovni.
Je napisana v anglickom jazyku, v celkovom rozsahu 104 stran. Ako prilohu obsahuje
prehl'adovy €lanok publikovany v Applied Materials Today, kde je doktorand prvym autorom.

Praca je logicky ¢lenena na 7 hlavnych kapitol. V prvej kapitole autor jasne a struéne uvadza
Citatel'a do vysoko aktudlnej problematiky uhlikovych bodiek. Aj ked’ sa tu vynoria viaceré
otazky, priloha vhodne dopliia potrebné informécie a savislosti. Podobne jasna je Cast
venovand metddam pocitacovej chémie, vzhl'adom na $irku zdberu prace je tu a v priloZenom
¢lanku spomenuty takmer cely aparat teoretickej chémie. Pre oponenta prace bola prinosom
diskusia venovana molekulovej dynamike a porovnanie réznych typov termostatov.
Metodologicky by bolo zaujimavé doplnit’ aj rozne teoretické postupy/stratégie pouzivané pri
identifikécii fotoluminiscenénych procesov. Velmi ocefiujem opis metéd explicitného
zahrnutia rozpustadla/okolia do vypoctu vertikalnych excitaénych energii.

Nasledovné kapitoly st gradujucim pribehom: autor prv testuje dynamické metddy popisujice
modely uhlikovych bodiek v dvoch réznych prostrediach. Nasledne sa venuje konformacnej
dynamike diméru molekulového fluoroforu IPCA. Pri beznych teplotich bola zistena rotaéna
volnost stohovanych dimérov, pricom niektoré konformicie moézu viest k neZiarive)
deaktivécii excitovaného stavu. Dal§im krokom je skiimanie dynamiky hybridného systému
obsahujtiiceho PAH, niekol’ko molekul IPCA a vodu. Vplyv prostredia na excitatné a emisné
energie je zahrnuty viacerymi sofistikovanymi spdsobmi, pricom délezitym vystupom si
excitaéno-emisné mapy dobre stihlasiace s experimentom. Vel'mi vhodnym zavfSenim celej
prace je spoloéna teoreticko-experimentalna Stidia, kde sa autor podiel’al na vysvetleni
fungovania fluorescenéného turn-on senzora primarnych alkoholov. St tu vyuZité metodologie
z predchadzajtcich ¢asti, autor viak musel ist’ e$te o krok d’alej a k modelu molekulového
fluorofora pridat’ d’alSie vnatorne vrstvy. Tato zaveretnd bodka ukazuje na komplexnost
skiimanej problematiky a zaroveii potvrdzuje ziskantl vedecku erudiciu doktoranda, ktory si
osvojil vel'ké mnozstvo pocitaéovych néstrojov, od molekulovej dynamiky v zakladnom stave
cez vysoko presné vypodty interakénych energii, k excitaénym energiam a réznym modelom
solvatacie.

K préaci mam nasledovné otazky:

1. Z pohladu teoretickej chemie, aké nutné a postaéujuce podmienky skiimate pri
identifikacii daného systému ako zdroja fluorescencie?

2. Aky je rozdiel medzi spravanim sa CD v N,N-dimetylformamide a vo vode?
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3. Co je dovodom pre kolaps excitovaného a zikladného stavu viacerych dimérov IPCA
v plynnej faze?

4. V kapitole 7 uvadzate nielen vertikalne excitaéné, ale aj emisné energie. Vzhl'adom na
pouZiti metodologiu (MD GS a potom SP vypocet VEE) nie je tplne jasné, ako sa ziskali
emisné energie. Popiste prosim tento postup.

3 Podl'a Tab. 9 je kvalita MM potencialu vyborna pre vSetky usporiadania okrem diméru
stabilizovaného vodikovou vézbou. Vysledky MD ukazuju rychle formovanie stohovanych
multimérov IPCA. Nakolko je toto pozorovanie ovplyvnené volbou MM?

6. Metodologia zahffiajiica maly pocet MF v QM vrstve a prostredie sa zda byt vyborne
otestovand. Okrem MF vSak CD obsahuju aj polyaromatické Casti a vyslednd luminiscencia
méze byt vysledkom komplexnych procesov, ako opisujete v poslednej kapitole. Aké si
mozZnosti kontroly presnosti pri sti¢asnom zvaésovani systému?

Kongtatujem, Ze praca Mgr. Michala Langera naplnila zadané ciele a spifia nielen formalne, ale
hlavne odborné kritéria kladené na dizertatné prace v odbore chémia. Na zdklade posudzovane;j
prace navrhujem menovanému udelit’ akademicky titul ,,philosophiae doctor (PhD.)“.

V Banskej Bystrici, 29.8.2022 doc. RNDr. Simon Budzak, PhD.
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Dizerta¢na praca Mgr. Michala Langera je na vybornej formalnej, grafickej a jazykovej Girovni.
Je napisand v anglickom jazyku, v celkovom rozsahu 104 stran. Ako prilohu obsahuje
prehl'adovy ¢lanok publikovany v Applied Materials Today, kde je doktorand prvym autorom.

Praca je logicky ¢lenend na 7 hlavnych kapitol. V prvej kapitole autor jasne a struéne uvadza
Citatel'a do vysoko aktudlnej problematiky uhlikovych bodiek. Aj ked’ sa tu vynoria viaceré
otazky, priloha vhodne dopliia potrebné informacie a stvislosti. Podobne jasna je &ast
venovand metddam pocitaovej chémie, vzhl'adom na Sirku zédberu prace je tu a v priloZenom
¢lanku spomenuty takmer cely aparat teoretickej chémie. Pre oponenta prace bola prinosom
diskusia venovana molekulovej dynamike a porovnanie rbznych typov termostatov.
Metodologicky by bolo zaujimavé doplnit’ aj rozne teoretické postupy/stratégie pouzivane pri
identifikacii fotoluminiscenénych procesov. Velmi ocefiujem opis metdd explicitného
zahrnutia rozpustadla/okolia do vypoctu vertikalnych excitaénych energii.

Nasledovné kapitoly st gradujiicim pribehom: autor prv testuje dynamické metédy popisujuce
modely uhlikovych bodiek v dvoch réznych prostrediach. Nésledne sa venuje konformaénej
dynamike diméru molekulového fluoroforu IPCA. Pri beZnych teplotach bola zistena rotatna
volnost’ stohovanych dimérov, priCom niektoré konforméacie moézu viest k neZiarivej
deaktivacii excitovaného stavu. Dalsim krokom je skimanie dynamiky hybridného systému
obsahujiceho PAH, niekolko molekil IPCA a vodu. Vplyv prostredia na excitaéné a emisné
energie je zahrnuty viacerymi sofistikovanymi spdsobmi, pri€om délezitym vystupom si
excitacno-emisné mapy dobre suihlasiace s experimentom. Vel'mi vhodnym zaviSenim celej
prace je spoloCna teoreticko-experimentalna $tidia, kde sa autor podielal na vysvetleni
fungovania fluorescenéného turn-on senzora primarnych alkoholov. St tu vyuzité metodolégie
z predchadzajucich Casti, autor v8ak musel ist’ eSte o krok d’alej a k modelu molekulového
fluorofora pridat’ d'aldie vnutorne vrstvy. Tato zavereéna bodka ukazuje na komplexnost
skiimanej problematiky a zarovefi potvrdzuje ziskant vedecku erudiciu doktoranda, ktory si
osvojil velké mnozstvo poéitacovych nastrojov, od molekulovej dynamiky v zékladnom stave
cez vysoko presné vypodty interakénych energii, k excitaénym energidm a ré6znym modelom
solvatécie.

K praci mam nasledovné otazky:

1. Z pohladu teoretickej chemie, aké nutné a postaéujice podmienky skumate pri
identifikacii daného systému ako zdroja fluorescencie?

2. Aky je rozdiel medzi spravanim sa CD v N,N-dimetylformamide a vo vode?
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3. Co je ddévodom pre kolaps excitovaného a zakladného stavu viacerych dimérov IPCA
v plynnej faze?

4. V kapitole 7 uvadzate nielen vertikalne excitaéné, ale aj emisné energie. VzhI'adom na
pouZiti metodolégiu (MD GS a potom SP vypoéet VEE) nie je uplne jasné, ako sa ziskali
emisné energie. PopiSte prosim tento postup.

5. Podl'a Tab. 9 je kvalita MM potencialu vyborna pre vietky usporiadania okrem diméru
stabilizovaného vodikovou védzbou. Vysledky MD ukazuji rychle formovanie stohovanych
multimérov IPCA. Nakol'ko je toto pozorovanie ovplyvnené volbou MM?

6. Metodoldgia zahfiiajica maly poet MF v QM vrstve a prostredie sa zd4 byt vyborne
otestovana. Okrem MF v3ak CD obsahuji aj polyaromatické Casti a vysledna luminiscencia
moéze byt vysledkom komplexnych procesov, ako opisujete v poslednej kapitole. Aké st
moznosti kontroly presnosti pri si¢asnom zvaéSovani systému?

Konstatujem, 7e prica Mgr. Michala Langera naplnila zadané ciele a spifia nielen formalne, ale
hlavne odborné kritéria kladené na dizertaéné prace v odbore chémia. Na zaklade posudzovane;j
prace navrhujem menovanému udelit’ akademicky titul ,,philosophiae doctor (PhD.)*.

V Banskej Bystrici, 29.8.2022 doc. RNDr. Simon Budzék, PhD.
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