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»Stabilita komplexnich sloucenin platiny a mechanismy jejich izomeraci a
hydrolyzy: kvantové-chemicka studie*

Predlozena bakalarskd prace Thuy Duong Nguyenové je zamétena na kvantové-chemickou analyzu
mechanisma hydrolyzy vybranych ctvercové planarnich komplext platiny. Cilem bakalarské prace
bylo pfedevsim se sezndmit s problematikou piisobeni biologicky aktivnich latek na bazi koordinacnich
sloucenin pfechodnych kovili, osvojit si pojmy reak¢ni mechanismus, hyperplocha potencialni energie,
tranzitni stav, reakcéni kinetika, apod., a sezndmit s metodami soucasné teoretické chemie a moznostmi,
které v ramci studia reak¢nich mechanisml nabizeji. V ramci experimentalni ¢asti prace se autorka
vénovala teoretické analyze strukturnich a energetickych zmén, které mohou nastdvat v pribchu
hydrolytickych reakci.

Bakalai'ska prace je formalné délena na kapitoly Uvod, Teoretickd cast, Vysledky a diskuse, Zavér
a Reference. Teoreticka cast je vénovana jednak biologicky aktivnim slou¢eninam piechodnych kovi
a mechanismtiim jejich hydrolyzy a izomeraci, jednak zdkladnim informacim o metodach soucasné
teoretické chemie, a zplisobiim teoretické analyzy reakénich mechanismt a lokalizace stacionarnich
bodi na hyperplose potencialni energie. Celé kapitola je zpracovana piehledné a srozumitelné.

V ramci experimentalni ¢asti, shrnuté v kapitole Vysledky a diskuse, se autorka pokusila analyzovat
mechanismus dvoustupiiové hydrolyzy ¢ty ctvercové plandrnich komplext platiny. Problematika byla
feSena na urovni teorie funkcionalu hustoty (DFT). Z hlediska lokalizace stacionarnich bodi a popisu
jejich geometrie Ize studii analyzovanych mechanismlii povazovat za uspéSnou. Kvantifikaci
energetickych zmén se z diivodu metodicky velmi problematickych vypocta, i pres fadu pokust
o alternativni feSeni, nepodaftilo smyslupln¢ dokoncit. Odpovidajici vypocty nicméné¢ nadale probihaji.

Kapitola Zaver ptedstavuje strucny piehled vysledki ziskanych jak vramci casti reSerSni,
tak 1 v ramci ¢asti experimentélni.

Zaveérem lze konstatovat, ze se autorce bakalafské prace podatilo uspé€sné splnit podstatné cile
formulované v zadani, byt cast realizovanych vypocti dosud nevedla k pozitivnimu vysledku.
Bakalatskéa prace je dobfe zpracovana po formdlni i obsahové strance. Je rovnéz tieba vyzdvihnout
studentin zajem o problematiku spojenou s bakalarskou praci, ochotu ucit se novym vécem,
a ve vysledku také schopnost kvalifikované diskutovat o realizovanych tlohach i navrhovat vlastni
postupy jejich feseni.

Ptedlozena prace spliiuje kritéria kladena na bakaldiské prace fesené na Pifirodovédecké fakulté
Univerzity Palackého v Olomouci, a proto ji doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnoceni ...........
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