Posudek na diplomovou práci Bc. Ivy Voleské

„Interaction of CO with Mg-FER: combined experimental and theoretical approach“

Autorka se ve své diplomové práci zabývala studií interakce oxidu uhelnatého s hořečnatými ionty nacházejícími se v krystalech zeolitu, v tomto případě ferrieritu. Kovovými ionty obohacené zeolity vykazují velice často velmi výrazné katalytické vlastnosti, popis jejich  úlohy a možného působení je tedy věcí vysoce přínosnou nejen pro teoretickou zeolitovou vědu. V práci je využito kombinace pokročilých metod výpočetní chemie a molekulového modelování společně s experimentálními metodami schopnými popsat daný problém, a výsledná data jsou posléze korelována. Tento kombinovaný přístup hodnotím velmi kladně. Celá diplomová práce je zpracována v anglickém jazyce.

Autorka v úvodu seznamuje s teorií související se zeolity samotnými, dále pak zevrubně s principy kvantové chemie využitými ve výpočetní části, a konečně teorií a instrumentací infračervené spektroskopie, která posloužila jako zdroj experimentálních dat. Výsledková část pak seznamuje s výstupem výpočtů a jeho porovnáním s naměřenými IR spektry. V závěru pak autorka demonstruje vzájemné souvislosti a hodnotí shodu zjištěných údajů, které prokazují, že použitá úroveň kvantově chemických výpočtů je schopna uspokojivě popsat chování CO ve vztahu k Mg iontům a napomoci tak k interpretaci infračervených spekter.

Po vědecké stránce hodnotím práci jako velmi zdařilou. Nicméně, považuji za nutné se vyjádřit k následujícím bodům:

· oceňuji odvahu autorky, se kterou zpracovala takto obsáhlý text v anglickém jazyce. Práce ale bohužel trpí silnou nevyrovnaností v kvalitě angličtiny. Rozdíl je markantní zejména v přechodu z teoretické části, která byla inspirována literárními zdroji, do části praktické, kde autorka přechází do vlastního textu. Není respektována anglická větná stavba, syntaxe vět i volba termínů výrazně trpí čechismy, dochází k frekventovanému nesprávnému používání „there is“, či nejsou použita správná slova (např. „measure“ namísto „measurement“, na str. 37 dokonce v nadpisu). Kvalita jazyka opět strmě stoupá v diskusi, pravděpodobně díky faktu, že studie byla přijata k publikaci, jak je deklarováno na str. 70, a text prošel korekturou. Akceptuji fakt, že jde pravděpodobně o autorčinu první publikaci v tomto jazyce, naneštěstí výše uvedené skutečnosti neoddiskutovatelně narušují dojem z jinak vysoce kvalitní vědecké práce. Do budoucna bych autorce doporučil v případě tvorby podobné práce konzultace s jazykovým poradcem, nejlépe rodilým mluvčím.

- 
zadání diplomové práce (včetně zásad pro vypracování) hovoří mimo komplexů CO s Mg-FER opakovaně také o komplexech s Ca-FER. Celá předložená práce nicméně hovoří pouze o komplexech oxidu uhelnatého s Mg-ferrieritem, aniž by bylo v práci podáno vysvětlení, proč bylo efektivně vzato vypracováno pouze 50% uloženého zadání. Toto opět silně kontrastuje s jinak vysokou vědeckou úrovní práce.

Po uvážení všech výše uvedených okolností navrhuji hodnocení „dobře“.

Otázky, které by mohly být předmětem k diskusi:

· Spojení výpočetní chemie a experimentu je velice perspektivním oborem, nabízejícím velké výhody zejména pro experimentátory. Mohla by autorka rámcově naznačit, jak by mohly poznatky plynoucí z této práce být prakticky využity?

· Jaké jsou možnosti, případně potenciální komplikace v případě úmyslu aplikace téže výpočetní metody (QM-DFT) na další ionty často se v zeolitech vyskytující (například přechodné kovy typu mědi nebo železa)?

· Autorka zmiňuje v teoretickém úvodu možnost vazby CO na ionty alkalických kovů či kovů alkalických zemin kyslíkovým koncem za vzniku isokarbonylových komplexů – nicméně ve výsledcích o nich nehovoří. Zaznamenala tedy autorka při měření i  isokarbonylové komplexy? Pokud ano, na jakých vlnočtech byly jejich odezvy nalezeny, pokud ne, proč nebyly tyto komplexy pozorovány?

Předloženou diplomovou práci doporučuji k obhajobě.
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