Posudek diplomové prace Bc. Adély Gottwaldové

.Kvantové-chemickeé studium struktury a spektralnich vlastnosti
koordinacnich slou¢enin manganu a Zeleza vykazujicich kriZeni spinovych

O Lk

stavu

Diplomova préace Bc. Adély Gottwaldové se zaméfuje na studium struktury a spektrélnich
vlastnosti koordinacnich sloucenin Zeleza a manganu vykazujicich efekt kiizeni spinovych
stavi. Ukolem diplomantky bylo piedeviim analyzovat pomoci metod teoretické chemie
vztah mezi geometrickymi charakteristikami koordina¢ni sféry vybranych komplexnich
sloucenin a uspofadanim elektronové struktury a jeho moznymi zménami.

Diplomova prace je délena standardnim zptisobem na kapitoly Uvod, Teoreticka cdst,
Experimentalni ¢ast, Vysledky a diskuze, Zaver, Prehled pouzité literatury a Prilohy.

Teoreticka cdst je ¢lenéna na téi podkapitoly. Prvni z nich, nazvana Krizeni spinovych
stavii koordinacnich sloucenin, je vénovana samotnému jevu kiizeni spinovych stavii (SCO),
popisu mechanismu, kterymi elektronové prechody probihaji, a nalezneme zde také prehled
vybranych koordina¢nich slou¢enin Zeleza a manganu vykazujicich SCO. Druha podkapitola,
Metody kvantové chemie, se zabyva zakladnim popisem v souc¢asné dobé pouzivanych metod
teoretické chemie. Tieti, a z hlediska zadani prace nejdulezitéjsi podkapitola — Struktura:
funkcéni vztahy v latkach vykazujicich SCO, se vénuje strukturnim parametrim majicim
zasadni vliv na charakter SCO efektu. Celd Teoreticka cast je zpracovana piehledné a
s ohledem na naro¢nost probirané problematiky i ¢tive.

V Experimentélni casti diplomové prace autorka zbyteéné stru¢né seznamuje Ctenaie
s metodami, které ke svému vyzkumu pouzila. Pfedstaveny jsou také koordina¢ni slouceniny,
které byly vyzkumu podrobeny. Soucasti kapitoly jsou rovnéz tabulky obsahujici analyzovana
data, tedy vybrané vazebné délky, vazebné tuhly a parcidlnim naboje. Pifehlednost a
srozumitelnost tabulek je ponc¢kud naruSena nepfili§ vhodnym znafenim jednotlivych
,Vypolti* a jejich vysledkl. Vysvétleni sice lze nalézt ¢asteéné v kapitole Vysledky a diskuze,
Castecné v kapitole Seznam pouZitych zkratek a symbolii, pro nezasvéceného étenafe se ovsem
jedna o pomérné velkou a hlavné zbyte¢nou komplikaci.

Kapitola Vysledky a diskuze analyzuje ziskana data ze dvou zakladnich hledisek. Prvnim
z nich je porovnani vybranych vlastnosti nizkospinové a vysokospinové formy studovanych
slouc¢enin. Druhym hlediskem je potom vliv vypocetni metody na hodnoty sledovanych

parametr. Stejné jako piedchozi kapitola jsou i Vysledky a diskuze postizeny nepichlednym



znaCenim koordina¢nich sloucenin i teoretickych experimenti, které byly provadény. Pfi
pozorném cteni textu se nicméné lze dobrat podstaty véci.

Kapitola Zdvér stru¢né a pichledné¢ sumarizuje a zobecnuje vysledky ziskané v ramci
feSeni diplomové prace. Kapitola Literatura je souborem 69 literarnich zdroja, ze kterych
autorka jednak vychazela pii zpracovani literarni reSerSe, a jednak ziskala experimentélni data
pro svij vlastni vyzkum. Diplomovou praci uzavira jiz zminény Seznam pouZitych zkratek a
symbolii a Prilohy obsahujici atomové soufadnice vSech studovanych molekul.

Zavérem lze fici, Zze se autorce podaiilo uspé$né splnit podstatné cile formulované
v zadani diplomové prace. Je ticba zdiraznit, Ze studentka zpracovavala pro ni zcela novou
problematiku, velmi ndaro¢nou jak po strance teoretického i1 experimentalniho popisu
studovaného jevu, tak i po strance metodické. Rad bych také vyzdvihnul vyvinuté pracovni
usili. Pfedlozena prace tedy dle mého nazoru splnuje kritéria kladena na diplomové prace
chemickych obort na PfF UP v Olomouci, a proto ji doporucuji k obhajobé a navrhuji
hodnoceni ......
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