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Komentare k diplomové praci:

Cilem ptedlozené prace bylo interpretovat absorpéni a fluorescencni spektra molekul terthiofenu se
dvéma typy substituentli (methylkarboxylat, oligoethylenoxid) pomoci kvantovéchemickych metod.
Nejprve byly stanoveny dihedralni thly popisujici vzajemné otoceni thiofenovych jader molekuly ve
vakuu, a to pro zakladni a prvni excitovany stav. Poté byla pomoci nastroja klasické molekulové
dynamiky molekula terthiofenu solvatovana molekulami vody, parametry simulace byly porovnany

S kvantovéchemickymi vypocty a nasledné vytvorené optimalizované silové pole bylo pouzito ke
klasické simulaci molekuly ve vodném prostfedi. Ukazalo se, ze dihedralni uhly popisujici vzajemnou
polohu thiofenovych jader se pfechodem z vakua k vodnému prostiedi vyznamné zménily. Aby bylo
mozné simulovat i chovani v prvnim excitovaném stavu molekuly, byly na zakladé srovnani klasicky
a kvantové pocitanych interakci molekuly s vodou upraveny parcialni naboje na molekule terthiofenu.
Také potencial dihedralnich thli mezi thiofenovymi jadry byl opét optimalizovan tak, aby celkovy
potencial molekuly byl v dobré shod¢ s potencialem kvantovéchemickym. Pro nej¢astéjsi konfigurace
studovanych molekul vzeslé z molekulové dynamiky potom byly stanoveny energie prvniho
excitovaného stavu i stavu zakladniho. Nasledné vypoctena absorpéni a fluorescenéni spektra
molekuly terthiofenu s oligoethylenoxidovymi substituenty ve vodném prostiedi byla porovnana

S experimentalné namétenymi spektry. U absorpéniho spektra byla shoda vyborna, i fluorescen¢niho
dobra.

Prace je velmi obsahla, ptehledné ¢lenéna, cile jsou jasné formulované a zavéry logicky plynou

Z prezentovanych dat. Oceiuji predevsim velké mnozstvi odvedené prace a schopnost dil¢i vysledky
smysluplné propojit a data srozumitelné interpretovat. Moje pfipominky jsou proto predevsim
formalniho razu. Nelibi se mi zavedeni zkratek pro ¢asto pouzivana souslovi uz v abstraktu.
Teoreticka cast trpi jistou nevyvazenosti — V pojednani o kvantové chemii jsou podrobné€ popsany i
metody Vv praci nepouzité, naproti tomu u molekulové dynamiky a popisu interakce zateni s latkou se
autor spokojil se zakladnimi principy. Pec¢livéjsi zavereéna revize textu by jisté odstranila ojedinélé
nejasné, resp. kostrbaté formulace (napft. 33813; 464.9), nesrovnalosti v definici dihedralniho thlu o na
str. 64s.6 nebo chybny popis hodnot dihedralnich uhla v textu za obrazky 39 a 40. Uvitala bych

také presunuti obrazku 32 ze strany 74 na stranu 65, kde jsou dihedralni thly urcujici natoéeni
substituentl definovany. Je trochu §koda, ze nezbyl ¢as na vypoéty pro vice konfiguraci studovanych
molekul, pfedev§im u kompletniho terthiofenu, coz by emisni spektrum znaéné zpiesnilo. Na druhou
stranu, tyto drobné ptipominky ptedlozenou praci, ktera je nadstandardné obsahla a jako celek ptisobi
vybornym dojmem, podstatné nesnizuji.

Praci doporucuji k obhajob¢ a hodnotim ji stupném A — vyborng.
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