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Posudek diplomové prace Be. Nely Zitnikové

»Kvantové-chemické vypocty parametri Mossbauerovych spekter
vybranych koordinaénich slouc¢enin Zeleza*

Diplomova prace Bc. Nely Zitnikové byla zaméfena na validaci publikované metodiky
vypoctu zékladnich parametrii Mdssbauerovych spekter, izomerniho posunu a
kvadrupolového $tépeni. Ukolem diplomantky bylo analyzovat vliv geometrickych deformaci
molekularni struktury na hodnoty obou uvedenych parametrii v pfipadé¢ koordinacnich
slouCenin Zeleza. Za timto ucelem byla vybrana série komplext Zeleza s experimentalné
uré¢enou molekulovou strukturou i1 experimentdlné¢ zméfenymi hodnotami obou vySe
uvedenych parametrii. Molekulové struktury komplexd byly déale optimalizovany na trovni
metod HF a DFT. Pro molekulové geometrie ziskané vSemi tfemi postupy potom byly
vypocitany Maossbauerovské parametry, a ziskané hodnoty byly porovnany s hodnotami
experimentalnimi. Vzhledem k zaméfeni vyzkumu Katedry anorganické chemie PfF UP
v Olomouci mé¢la tato prace za primarni cil posoudit na typové Sirsi Skale komplexnich
sloucenin zeleza kvalitu Mossbauerovskych dat poskytovanych testovanymi teoretickymi
metodami, a pfipadné navrhnout jejich mozna zptesnéni.

Nézev diplomové prace muze evokovat dojem feseni narocnych teoretickych problémii.
V zasad¢ se vSak jednalo spiSe o rutinni aplikaci zavedenych postupli v ramci uzivatelsky
nenaro¢nych programovych prostredi. To samo o sob¢ nikterak nesniZuje jeji uroven, protoze
nutnost proveéfovani spravnosti informaci poskytovanych experimentdlnimi i teoretickymi
fyzikalnimi a fyzikdlné¢ chemickymi metodami zkoumdni hmoty je nepochybnd. Piesto je
tteba na uvod vlastniho hodnoceni uvést, Ze celd prace, a to jak z hlediska pribé¢hu, tak i
z hlediska jeji finalni podoby, byla negativné poznamenana nedostacujici kvantitou i kvalitou
diplomantcinych chemickych a obecné ptirodovédnych znalosti, jakoz 1 zdsadnimi problémy

pfi praci s odbornou literaturou. Tyto skutecnosti se jiz na prvni pohled odrazi v Grovni



reSerSni Casti, kterou diplomantka zpracovavala vice nez tfi roky bez zasadnéjSiho
kvalitativniho posunu. Pfikladem budiz kapitola 2.1.5 Metody reseni struktury koordinacnich
sloucenin. Kromé toho, ze je jeji obsah prakticky identicky s ¢asti uvodu k diplomové praci,
prinasi je velmi povrchni a zavadé¢jici informace. Diplomantka by v diskusni ¢asti obhajoby
prace méla tvrzeni v této kapitole uvedend podrobnéji vysvétlit.

Vlastni vyzkumnou préaci ovlivnilo casté nespravné nakladani s chemickymi vzorci i
chemickymi nazvy, nebo snad jeho neznalost, kdy zna¢né procento provedenych vypocti
muselo byt, i opakovanég, revidovano. To vSe zpravidla jen proto, Ze diplomantka chybné
vyhodnotila slozeni studovanych systémt, oxida¢ni a spinovy stav centralniho atomu, a
v disledku toho 1 ndboj a multiplicitu studovanych komplexnich ¢astic.

Zavérem je tieba zopakovat, Ze vétSina odbornych nedostatkli prace byla zplisobena
neznalostmi, které by si student posledniho ro¢niku magisterského studia chemie nemél
dovolit. Vzhledem k délce feSeni diplomové prace pfitom védomosti mohly byt priubézné
dopliiovany, na coz také byla diplomantka upozoriovana. Absence SirSiho fyzikéalniho i
chemického rozhledu nakonec neumoznila ze ziskanych dat vyvodit obecngjsi, a predevS§im
dale pouzitelné zavéry. I pfes vyse uvedené diplomovou praci doporucuji, byt s velkymi

rozpaky, k obhajobé&. Navrhuji hodnoceni E.

V Olomouci 20. 8. 2013 doc. RNDr. Michal Cajan, Ph.D.



