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Abstrakt 

 

Obsahem pŚedloģen® diplomov® pr§ce je optick® stanoven² konstant stability 

supramolekul§rn²ch komplexŢ organickĨch aromatickĨch l§tek ï benzenu, toluenu, 

ethylbenzenu, xylenu (BTEX) a 5-fluorouracilu ï s ɓ-cyklodextrinem ve vodn®m prostŚed². 

Pro stanoven² konstant stability studovanĨch aromatickĨch l§tek byla vyvinuta metoda 

kompetitivn² supramolekul§rn² titrace, kter§ vyuģ²v§ fluorescenci ve vodŊ rozpustn®ho 

deriv§tu PRODANu (PRODAN-CH2-OH). 

 V r§mci diplomov® pr§ce byly pomoc² optick® vl§knov® aparatury prostudov§ny 

koncentraļn² z§vislosti UV/Vis absorpce a fluorescence fluoroforu PRODAN-CH2-OH. 

N§slednŊ byla provedena mŊŚen² zmŊn fluorescence v prŢbŊhu supramolekul§rn² titrace 

PRODAN-CH2-OH s ɓ-cyklodextrinem pro stanoven² konstanty stability komplexu 

PRODAN-CH2-OH:ɓ-cyklodextrin a pot® byla provedena mŊŚen² kompetitivn²ch 

supramolekul§rn² titrac² studovanĨch organickĨch l§tek, kdy v pŚedchoz²m 

supramolekul§rn²m syst®mu byly nav²c pŚ²tomny i studovan® (nefluoreskuj²c²) aromatick® 

l§tky. Z namŊŚenĨch dat byly stanoveny, pomoc² matematickĨch modelŢ vych§zej²c²ch z 1:1 

stechiometrie pŚ²sluġnĨch supramolekul§rn²ch komplexŢ, konstanty stability pro komplexy 

jak pro PRODAN-CH2-OH, tak studovanĨch aromatickĨch l§tek s ɓ-cyklodextrinem. 

Stanoven® hodnoty konstant stability komplexŢ studovanĨch aromatickĨch l§tek a                   

ɓ-cyklodextrinu byly srovn§ny s experiment§ln² hodnotami uvedenĨmi v odborn® literatuŚe. 
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Abstract 

 

The content of the submitted diploma thesis is the optical determination of stability constants 

of supramolecular complexes of organic aromatic compounds ï benzene, toluene, 

ethylbenzene, xylene (BTEX), and 5-fluorouracil ï with ɓ-cyclodextrin in an aqueous 

medium. For the determination of stability constants of the studied aromatic compounds, a 

method of competitive supramolecular titration was developed, which employs the 

fluorescence of a water-soluble PRODAN derivative (PRODAN-CH2-OH). 

 Within the framework of the thesis, concentration dependencies of UV/Vis 

absorption and fluorescence of the fluorophore PRODAN-CH2-OH were investigated using 

an optical fiber apparatus. Subsequently, measurements of fluorescence changes during 

supramolecular titration of PRODAN-CH2-OH with ɓ-cyclodextrin were performed to 

determine the stability constant of the PRODAN-CH2-OHïɓ-cyclodextrin complex, 

followed by measurements of competitive supramolecular titrations of the studied organic 

compounds, where the examined (non-fluorescent) aromatic substances were additionally 

present in the previously established supramolecular system. From the measured data, 

stability constants for both the PRODAN-CH2-OH complex and the studied aromatic 

compound complexes with ɓ-cyclodextrin were determined using mathematical models 

based on 1:1 stoichiometry of the respective supramolecular complexes. The determined 

stability constants of the studied aromatic compoundïɓ-cyclodextrin complexes were 

compared with experimental values reported in the scientific literature. 
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Seznam zkratek a symbolŢ 

 

A absorbance 

Ai  absorbance sloģky i 

BTEX benzen, toluen, ethylbenzen, xylen 

cB koncentrace roztoku B 

cz§s. koncentrace z§sobn²ho roztoku 

canalyt koncentrace analytu 

FL intenzita fluorescence 

FL0 poļ§teļn² intenzita fluorescence 

FLG intenzita fluorescence samotn®ho hosta 

FLHG intenzita fluorescence komplexu host:hostitel 

FLi intenzita fluorescence sloģky i 

FU 5-fluorouracil 

G host (guest) 

[G] rovnov§ģn§ koncentrace hosta 

[G]0 analytick§ koncentrace hosta 

G geometrickĨ faktor 

Gȭ redukovanĨ geometrickĨ faktor 

H hostitel (host) 

[H]  rovnov§ģn§ koncentrace hostitele 

[H]0 analytick§ koncentrace hostitele 

HG supramolekul§rn² komplex host:hostitel 

[HG] rovnov§ģn§ koncentrace komplexu host:hostitel 

HS supramolekul§rn² komplex substr§t:hostitel 

[HS] rovnov§ģn§ koncentrace komplexu substr§t:hostitel 

I i intenzita absorbovan®ho excitaļn²ho z§Śen² sloģkou i 

K11 konstanta stability komplexu substr§t:ɓ-cyklodextrin pro 1:1 stechiometrii 

kG mol§rn² fluorescenļn² koeficient hosta 

kHG mol§rn² fluorescenļn² koeficient komplexu HG 

KI konstanta stability komplexu fluorofor:ɓ-cyklodextrin 

ki mol§rn² fluorescenļn² koeficient sloģky i 

l d®lka kyvety 
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m hmotnost 

M mol§rn² hmotnost 

Mr relativn² molekulov§ hmotnost 

P parametr zastoupen² v§zan®ho substr§tu v kompetitivn²m syst®mu 

PRODAN-CH2-OH 1-[6-(N,N-dimethylamino)-2-naftalenyl]-4-hydroxy-1-butanon 

Q pomŊr rovnov§ģnĨch koncentrac² voln®ho fluoroforu k v§zan®mu 

S substr§t 

St analytick§ koncentrace substr§tu 

[S] rovnov§ģn§ koncentrace substr§tu 

UV ultrafialov§ oblast z§Śen² 

VA objem roztoku A 

Vanalyt objem analytu 

VB objem roztoku B 

Vis viditeln§ oblast z§Śen² 

Vz§s. objem z§sobn²ho roztoku 

Ŭ-CD Ŭ-cyklodextrin 

ɓ-CD ɓ-cyklodextrin 

ɔ-CD ɔ-cyklodextrin 

ȹkHG zmŊna mol§rn²ho fluorescenļn²ho koeficientu komplexu HG 

ȹVB objem pŚ²davku roztoku B 

Ůi  mol§rn² absorpļn² koeficient sloģky i 

ɖi kvantovĨ vĨtŊģek fluorescence sloģky i 

ɚ vlnov§ d®lka 
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1 Đvod 

 

Supramolekul§rn² chemie je z§kladem mnoha dŢleģitĨch procesŢ vyuģ²vanĨch v chemick®m 

prŢmyslu. Vyuģit² nach§z² ve farmacii, biochemii, potravin§Śsk®m a kosmetick®m prŢmyslu, 

pŚi vĨvoji novĨch materi§lŢ a v neposledn² ŚadŊ tak® v analytick® chemii. 

PŚi supramolekul§rn² interakci (host-guest interakci) doch§z² ke tvorbŊ supramolekul§rn²ho 

komplexu mezi hostitelskou molekulou (host) a druhou, zpravidla menġ² molekulou (guest), 

pŚiļemģ mezi molekulami nedoch§z² ke tvorbŊ kovalentn² chemick® vazby a stabilita 

komplexu je podm²nŊna pouze nevazebnĨmi silami (napŚ. elektrostatick® a van der 

Waalsovy s²ly). M²ra stability vznikl®ho komplexu se popisuje konstantou stability, kter§ 

pŚedstavuje rovnov§ģnou konstantu reakce vzniku komplexu. 

 PodrobnŊ studovanĨmi l§tkami v supramolekul§rn² chemii jsou cyklodextriny, kter® 

pŚedstavuj² makrocyklick® slouļeniny schopn® vytv§Śet inkluzn² komplexy s dalġ²mi l§tkami 

d²ky sv® hydrofobn² kavitŊ. PŚi inkluzi vhodn® molekuly do kavity cyklodextrinu doch§z² ke 

zmŊn§m fyzik§lnŊ-chemickĨch vlastnost² t®to molekuly. V analytick® chemii je tento jev 

napŚ²klad vyuģ²v§n v chir§ln²ch separaļn²ch metod§ch, lze ho vġak vyuģ²t i 

v chemosenzorovĨch aplikac²ch. Optick® chemosenzory jsou l§tky, kter® mohou interagovat 

s okoln²m prostŚed²m, kde doch§z² ke zmŊn§m jejich optickĨch vlastnost². MŊŚen² tŊchto 

zmŊn pak umoģŔuje kvalitativn² i kvantitativn² analĨzu sledovan®ho prostŚed². 

 Zaveden²m vhodn® fluoreskuj²c² l§tky do kavity cyklodextrinu vznik§ komplex 

(fluorescenļn² chemosenzor), kterĨ je schopen reagovat na chemick® zmŊny ve sledovan®m 

prostŚed² zmŊnou intenzity fluorescence. V momentŊ, kdy je supramolekul§rn² komplex 

fluorofor-cyklodextrin vystaven vhodn®mu analytu, doch§z² ke kompetitivn²mu vytŊsŔov§n² 

fluoroforu z kavity cyklodextrinu analytem. To se projev² zmŊnou intenzity fluorescence 

komplexu, kdy tato zmŊna je pŚ²mo ¼mŊrn§ m²Śe vytŊsnŊn®ho fluoroforu. 

 V pŚ²padŊ, ģe fluorofor je jedinou l§tkou kompetitivn²ho syst®mu, kter§ vykazuje 

fluorescenļn² vlastnosti, je moģn® za urļitĨch podm²nek stanovit konstantu stability pro 

komplex analyt:cyklodextrin metodou kompetitivn² supramolekul§rn² titrace. 

 C²lem diplomov® pr§ce bylo: 

- optick§ charakterizace vodnĨch roztokŢ PRODAN-CH2-OH a ɓ-cyklodextrinu 

(UV/Vis absorpce, fluorescence) 

- mŊŚen² supramolekul§rn²ch titrac² a stanoven² konstanty stability pro syst®m 

PRODAN-CH2-OH:ɓ-cyklodextrin 
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- navrģen² a vĨvoj metody kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pro stanoven² 

vybranĨch nefluoreskuj²c²ch aromatickĨch l§tek ï benzenu, toluenu, ethylbenzenu, 

xylenu a 5-fluorouracilu ï s ɓ-cyklodextrinem ve vodn®m prostŚed² 

- mŊŚen² kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD 

v pŚ²tomnosti vybranĨch aromatickĨch l§tek 

- stanoven² konstant stability pro vybran® aromatick® l§tky s ɓ-cyklodextrinem, 

porovn§n² vĨsledkŢ s hodnotami v dostupn® odborn® literatuŚe 

 

 

 

  



6 
 

 

2 Teoretick§ ļ§st 

 

2.1 Fluorescence 

 

Fluorescence je fyzik§ln² jev, pŚi kter®m excitovan§ molekula uvoln² energii ve formŊ fotonu 

pŚi n§vratu excitovan®ho elektronu z vyġġ²ch energetickĨch hladin do z§kladn²ho stavu. Jde 

o druh fotoluminiscence, kdy k excitaci molekuly doch§z² pomoc² absorpc² fotonu. 

Fluorescenļn² emise je typicky posunuta k delġ² vlnov® d®lce v porovn§n² s excitaļn² 

vlnovou d®lkou, pŚi kter® doch§z² k absorpci fotonu. Tento jev se nazĨv§ StokesŢv posun1. 

 Fluoreskuj²c² molekuly se oznaļuj² jako fluorofory. V momentŊ, kdy fluorofor 

absorbuje z§Śen² o dan® vlnov® d®lce, dojde k excitaci elektronu z HOMO do LUMO 

orbitalu (vyġġ²ho singletov®ho stavu Sn). Po excitaci doch§z² k vnitŚn² konverzi a nez§ŚivĨm 

energetickĨm pŚechodŢm, ļ²mģ se elektron dostane do nejniģġ²ho vibraļn²ho stavu prvn²ho 

excitovan® elektronov® hladiny S1 (Kashovo pravidlo). Odtud se elektron vrac² 

do z§kladn²ho stavu S0, pŚiļemģ doch§z² k uvolnŊn² energie emis² fotonu2. Pr§vŊ nez§Śiv® 

energetick® pŚechody a vnitŚn² konverze jsou dŢvodem, proļ je vlnov§ d®lka emitovan®ho 

z§Śen² delġ² neģ vlnov§ d®lka z§Śen² absorbovan®ho3,4. Doba ģivota fluorescence je velmi 

kr§tk§, Ś§dovŊ 1 ï 10 ns. DruhĨm typem z§Śiv® deexcitace molekul je fosforescence, kdy 

k emisi doch§z² s mnohem vŊtġ²m zpoģdŊn²m ï 1 s -  1 min. Fosforescenci je velmi obt²ģn® 

pozorovat ve vodn²ch roztoc²ch za bŊģnĨch podm²nek5.   

 

 

Obr. 2.1 Jablonsk®ho diagram energetickĨch hladin a pŚechodŢ5 
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2.2 Senzory 

 

Senzor je zaŚ²zen², kter® poskytuje pouģitelnĨ vĨstupn² sign§l jako odpovŊŅ na urļitou 

mŊŚenou veliļinu6. V dneġn² dobŊ se pouģitelnĨm vĨstupn²m sign§lem mysl² v drtiv® vŊtġinŊ 

elektrick§ pr§ce. MŊŚenou veliļinou je pak jak§koliv fyzik§ln² nebo chemick§ veliļina. 

Senzory mŢģeme rozdŊlit do kategori² podle fyzik§ln² formy energie (a jejich kombinac²), 

ve kter® je sign§l generov§n a pŚij²m§n senzorem7: 

- mechanick§ (d®lka, objem, s²la, tlaké) 

- tepeln§ (teplota, teplo, entropieé) 

- elektrick§ (proud, napŊt², n§boj, odporé) 

- magnetick§ (intenzita magnetick®ho pole, magnetickĨ momenté) 

- chemick§ (sloģen², koncentrace, pH, redoxn² potenci§lé) 

- radiaļn² (vlnov§ d®lka, intenzita, polarizace, transmitanceé) 

JinĨmi slovy dŊl²me senzory podle oblast² fyzik§ln²ch veliļin, kter® n§s v danou chv²li 

zaj²maj². PŚedloģen§ diplomov§ pr§ce pojedn§v§ o sledov§n² chemickĨch vlastnost² vzorku 

i konkr®tn²ho chemosenzoru, d§le bude tedy pozornost vŊnov§na pr§vŊ t®to kategorii. 

 

2.2.1 Optick® chemosenzory 

 
NejdŚ²ve je potŚeba definovat a rozliġit pojmy chemickĨ senzor a chemosenzor. ChemickĨ 

senzor je zaŚ²zen², kter® prostŚednictv²m chemick® reakce selektivnŊ reaguje na konkr®tn² 

analyt (skupinu analytŢ) a slouģ² k jeho kvalitativn²mu nebo kvantitativn²mu stanoven²8. Jin§ 

definice Ś²k§, ģe jde o zaŚ²zen² sleduj²c² chemick® vlastnosti vzorku a jejich zmŊny. Na jejich 

z§kladŊ pak poskytuje adekv§tn² vĨstupn² sign§l9. 

 Chemosenzor je z pravidla molekula nebo supramolekul§rn² komplex, kterĨ 

v z§vislosti na chemickĨch vlastnostech vzorku (a jejich zmŊn§ch) mŊn² sv® vlastnosti10. 

Tyto zmŊny je moģn® samostatnŊ detekovat a z²skat z nich pouģitelnĨ vĨstupn² sign§l. 

Nejjednoduġġ²m pŚ²kladem optick®ho chemosenzoru mohou bĨt dobŚe zn§m® pH indik§tory 

pouģ²van® pŚi acidobazickĨch titrac²ch (napŚ²klad fenolftalein), kde zmŊnou pH doch§z² 

k optickĨm zmŊn§m pouģit®ho indik§toru. Pro detekci konkr®tn²ch l§tek nebo skupin l§tek 

se pouģ²vaj² sloģitŊjġ², ļasto supramolekul§rn² komplexy, kter® mohou bĨt i velmi selektivn². 

PŚ²kladem mohou bĨt komplexy cyklodextrinŢ s fluorofory. O takovĨch chemosenzorech 

mŢģeme hovoŚit jako o fluorescenļn²ch supramolekul§rn²ch chemosenzorech11. 
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2.2.2 Fluorescenļn² chemosenzory 
 

Fluorescenļn² chemosenzor na b§zi supramolekul§rn²ho komplexu fluorofor:cyklodextrin   

funguje na principu takzvan® host-guest interakce. V roztoku mŢģe fluorofor 

s cyklodextrinem vytv§Śet komplex, kde doch§z² k nekovalentn² vazbŊ fluoroforu v kavitŊ 

cyklodextrinu. V pŚ²tomnosti analytu mŢģe doch§zet ke kompetitivn²mu vytŊsŔov§n² 

fluoroforu z kavity, coģ se projev² na fluorescenļn²ch (potaģmo absorpļn²ch) vlastnostech 

pŢvodn²ho komplexu. 

Fluorescence vzorkŢ je obvykle mŊŚena v kolm®m smŊru vzhledem k um²stŊn² 

bud²c²ho z§Śen² a sbŊrnice detektoru. Hlavn²m dŢvodem je, aby bud²c² z§Śen² (zpravidla 

velmi siln®) neproch§zelo pŚ²mo do detektoru, ļ²mģ by doġlo k znehodnocen² vĨsledkŢ a 

moģn®mu poġkozen² detektoru.  

Intenzita fluorescence fluoroforŢ ¼zce souvis² s prostŚed²m, v jak®m se fluorofor 

nach§z². ĻastŊjġ²m jevem je sn²ģen² intenzity fluorescence, takzvan® zh§ġen². Nejzn§mŊjġ²m 

a bŊģnŊ pŚ²tomnĨm zh§ġedlem fluorescence (obzvl§ġŠ ve vodnĨch roztoc²ch) je molekula 

kysl²ku O2, kter§ zh§ġ² vŊtġinu zn§mĨch fluoroforŢ12. Molekula kysl²ku O2 je 

paramagnetick§, v z§kladn²m stavu je tedy ve stavu tripletov®m. Pokud dojde ke kolizi mezi 

molekulou kysl²ku a excitovanĨm fluoroforem, dojde k intersyst®mov®mu pŚechodu 

fluoroforu na excitovanĨ tripletovĨ stav T1, ze kter®ho se fluorofor vrac² do z§kladn²ho stavu 

pouze nez§ŚivĨmi energetickĨmi pŚechody.  

Obr. 2.2 Zh§ġen² intersyst®movĨm pŚechodem5. F* ï excitovanĨ fluorofor, Q ï zh§ġeļ (quencher) 
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V ojedinŊlĨch pŚ²padech interakc² mŢģeme pozorovat zvĨġen² intenzity fluorescence. 

Supramolekul§rn² komplex PRODAN-CH2-OH:ɓ-cyklodextrin vykazuje pŚi optim§ln²ch 

koncentrac²ch obou sloģek v²ce jak dvojn§sobnĨ n§rŢst intenzity fluorescence. Z§roveŔ 

doch§z² k vlnov®mu posunu emitovan®ho z§Śen² bl²ģe k ultrafialov® oblasti, coģ naznaļuje 

vyġġ² kvantovĨ vĨtŊģek fluorescence i vyġġ² energii vyz§ŚenĨch fotonŢ. Mechanismus, kterĨ 

je pŚ²ļinou tohoto jevu nen² zat²m zcela objasnŊn. Jistou roli hraje fakt, ģe fluorofor v§zanĨ 

uvnitŚ kavity cyklodextrinu nepodl®h§ zh§ġec²m procesŢm zpŢsobenĨch pŚ²tomnost² 

rozpouġtŊdla (a dalġ²ch pŚ²tomnĨch zh§ġeļŢ) v takov® m²Śe jako fluorofor nev§zanĨ13. I d²ky 

tŊmto faktorŢm lze Ś²ct, ģe v porovn§n² s absorbanc² je mŊŚen² fluorescence citlivŊjġ² a 

pŚ²padnŊ selektivnŊjġ² vŢļi drobnĨm zmŊn§m v roztoku vzorku. 

 

2.2.3 PRODAN 

 

Jedn²m z Śady moģnĨch fluoroforŢ je 6-propanoyl-2-(N,N-dimethylamino)naftalen 

(PRODAN), coģ je hydrofobn² l§tka se schopnost² fotoluminiscence v oblasti viditeln®ho 

z§Śen². Pr§vŊ jako fluorescenļn² barvivo se j² hojnŊ vyuģ²v§ v oblasti biochemie napŚ²klad 

jako membr§nov§ sonda14. PRODAN absorbuje z§Śen² v UV oblasti a jeho fluorescenļn² 

maximum se pohybuje v oblasti okolo 500 nm.  

KvŢli sv® n²zk® polaritŊ byl syntetizov§n na KatedŚe organick® chemie                                

PŚF UK ve skupinŊ pana doc. J. JindŚicha deriv§t PRODANu, konkr®tnŊ                                                                

1-[6-(N,N-dimethylamino)-2-naftalenyl]-4-hydroxy-1-butanon (PRODAN-CH2-OH), kterĨ 

byl pouģit jako fluorofor v t®to pr§ci (obr. 2.3). D²ky pŚidan® pol§rn² ïmethoxy skupinŊ je 

deriv§t l®pe rozpustnĨ ve vodŊ a jeho fluorescenļn² vlastnosti zŢstanou zachov§ny. D²ky 

naftalenov®mu j§dru molekuly PRODAN-CH2-OH st§le inklinuje ke tvorbŊ komplexu 

s cyklodextrinem. 

 

 

Obr. 2.3 1-[6-(N,N-dimethylamino)-2-naftalenyl]-4-hydroxy-1-butanon (PRODAN-CH2-OH)  
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2.3 Cyklodextriny 

  

Cyklodextriny jsou cyklick® oligosacharidy sloģen® z glukopyran·zovĨch jednotek 

propojenĨch Ŭ-(1,4) glykosidickou vazbou. Jejich synt®za je uskuteļnŊna enzymatickĨm 

ġtŊpen²m ġkrobu (pŚ²rodn² cyklodextriny). Cyklodextriny byly objeveny pŚed v²ce neģ sto 

lety, avġak vŊtġ²ho z§jmu dos§hly aģ v druh® polovinŊ 80. let. V dneġn² dobŊ maj² 

cyklodextriny vyuģit² v chemick®m prŢmyslu, zejm®na v analytick® chemii (chir§ln² 

selektory v separaļn²ch metod§ch a chemosenzorech), farmacii (nosiļe l®ļiv), 

potravin§Śsk®m a kosmetick®m prŢmyslu15. 

 

Obr. 2.1 MolekulovĨ model a struktura ɓ-cyklodextrinu16 

 

2.3.1 Struktura a vlastnosti cyklodextrinŢ 

 

TŚi zn§m® pŚ²rodn² cyklodextriny rozliġujeme na z§kladŊ poļtu sacharidovĨch jednotek 

v molekule podle p²smen Śeck® abecedy: Ŭ-cyklodextrin (6 jednotek), ɓ-cyklodextrin 

(7 jednotek), ɔ-cyklodextrin (8 jednotek). Existuj² i cyklodextriny s vyġġ²m poļtem jednotek, 

nicm®nŊ jejich synt®za je v porovn§n² s enzymatickĨm ġtŊpen²m sloģit§ a s menġ²m 

vĨtŊģkem. Cyklodextriny s niģġ²m poļtem jednotek nemohou ze sterickĨch dŢvodŢ 

existovat17. CharakteristickĨm rysem cyklodextrinŢ je jejich tvar komol®ho kuģelu s dutinou 

(= kavitou) po cel® jeho d®lce. UspoŚ§d§n² glukopyran·zovĨch jednotek, um²stŊn² 

hydroxylovĨch skupin a jednotlivĨch vazeb v cyklodextrinu zpŢsobuje, ģe kavita 

cyklodextrinu je nepol§rn²16. Tato skuteļnost predikuje nejdŢleģitŊjġ² vlastnost 
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cyklodextrinŢ, kterou je inkluze molekul (nebo jejich ļ§st²) do kavity cyklodextrinu a tvorbŊ 

supramolekul§rn²ho komplexu. Velikost kavity cyklodextrinu je pŚ²mo ¼mŊrn§ poļtu 

sacharidovĨch jednotek v molekule. V z§vislosti na velikosti kavity jsou cyklodextriny 

schopny vytv§Śet komplexy s vŊtġinou organickĨch l§tek a mŊnit tak jejich fyzik§lnŊ-

chemick® vlastnosti. 

 

Tab. 2.1 z§kladn² fyzik§ln² vlastnosti pŚ²rodn²ch cyklodextrinŢ15 

cyklodextrin  Ŭ ɓ ɔ 

poļet sacharidovĨch jednotek  6 7 8 

relativn² molekulov§ hmotnost  972 1135 1297 

vnŊjġ² prŢmŊr [¡]  14,6 15,4 17,5 

prŢmŊr kavity [¡]  4,7-5,3 6,0-6,5 7,5-8,3 

objem kavity [¡3]  174 262 427 

vĨġka torusu [¡]  7,9 7,9 7,9 

rozpustnost ve vodŊ pŚi 25 ÁC [g/100 ml]  14,5 1,85 23,2 

 

 

2.4 Supramolekul§rn² interakce a tvorba komplexu 

 

Supramolekul§rn² interakce (host-guest interakce) je interakce mezi hostitelskou molekulou 

(host) a druhou molekulou (guest)18. Hostitelskou molekulou je z pravidla vŊtġ² molekula 

(cyklodextrin, crown-ether, receptoré), kter§ umoģŔuje inkluzi menġ² molekuly. 

PŚi interakci doch§z² k tvorbŊ supramolekul§rn²ho komplexu, ve kter®m jsou sloģky v§z§ny 

nekovalentn²mi vazbami (vod²kov® vazby, hydrofobn² efekt, iontov® interakceé). 

V pŚ²tomnosti obou sloģek v roztoku doch§z² k ustanoven² rovnov§hy mezi vytvoŚenĨm 

komplexem a volnĨmi sloģkami19. Vazebn§ afinita v rovnov§ģn®m stavu obou sloģek je 

definov§na konstantou stability. 
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Obr. 2.2 Ilustrace tvorby supramolekul§rn²ho komplexu inkluz² do kavity cyklodextrinu16 

 

 Kl²ļovou roli pŚi tvorbŊ supramolekul§rn²ho komplexu hraje reakļn² stechiometrie, 

tedy v jak®m pomŊru reaguj² obŊ sloģky. V praxi se pŚi stanoven² konstanty stability nejprve 

odhadne reakļn² stechiometrie zaloģen§ na fyzik§lnŊ-chemickĨch vlastnostech obou sloģek 

(velikost, polaritaé). Z namŊŚenĨch dat se pak Jobovou metodou potvrd²/vyvr§t² 

pŚedpoklad reakļn² stechiometrie a pŚ²padnŊ se uprav² vĨpoļet konstanty stability20. 

NejļastŊji pozorovanou stechiometri² u cyklodextrinŢ je stechiometrie 1:1. Jobova metoda 

nebyla v t®to pr§ci prov§dŊna, a to ze dvou dŢvodŢ. Prvn²m dŢvodem je skuteļnost, ģe tato 

pr§ce navazuje na diplomovou pr§ci21, ve kter® byly pro supramolekul§rn² komplex 

PRODAN-CH2-OH + ɓ-cyklodextrin Jobovy grafy mŊŚeny a potvrdily reakļn² 

stechiometrii 1:1. DruhĨm dŢvodem je fakt, ģe m²ra pŚesnosti, kter§ byla pozorov§na 

pŚi experimentech (kapitola 4.2.2), potvrzuje reakļn² stechiometrii fluoroforu a                         

ɓ-cyklodextrinu jako 1:1, pro kterou byly navrģeny vġechny vĨpoļetn² postupy. 

 

 

Obr. 2.3 PŚ²klady reakļn² stechiometrie pŚi tvorbŊ komplexu16 
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KI 

2.5 Konstanta stability 

 

Vznik supramolekul§rn²ho komplexu HG interakc² hostitele H a hosta G mŢģeme v pŚ²padŊ 

reakļn² stechiometrie 1:1 popsat obecnou rovnic²:  

 

 

 H G ᵶ HG (2.1) 

 

Konstanta stability KI pŚedstavuje rovnov§ģnou konstantu vzniku komplexu a vyjadŚuje 

m²ru pevnosti vznikaj²c²ho komplexu: 

 

 KI =  
HG

H G
 (2.2) 

kde H, G  a HG jsou rovnov§ģn® koncentrace hostitele, hosta a supramolekul§rn²ho 

komplexu. VĨchoz²m bodem pro vĨpoļet konstanty stability pŚi stechiometrii 1:1 jsou 

bilanļn² rovnice pro celkov® koncentrace reaguj²c²ch sloģek19: 

 

 

H0  H  HG 

G0  G  HG 

(2.3) 

 

[H]0 a [G]0 jsou celkov® (analytick®) koncentrace hostitele a hosta. Vyj§dŚen²m 

rovnov§ģnĨch koncentrac² z rovnic (2.3) a dosazen²m do rovnice (2.2) dostaneme vztah: 

 

 KI =   
HG

(H0  HG)(G0  HG)
 (2.4) 

 

Vyn§soben²m rovnice (2.4) vĨrazem ve jmenovateli prav® strany a pŚeveden²m vġech veliļin 

na jednu stranu z²sk§me kvadratickou rovnici: 

 

 HGς HG G0 H0
ρ

KI
H0G0 π (2.5) 
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Vyj§dŚen²m rovnov§ģn® koncentrace komplexu [HG], jakoģto jedin® nezn§m® z rovnice 

(2.5), dostaneme n§sleduj²c² vĨraz: 

 

 HG
ρ

ς
G0 H0

ρ

KI
G0 H0

ρ

KI
τH0G0  (2.6) 

 

pŚiļemģ fyzik§ln² vĨznam m§ pouze znam®nko m²nus pŚed odmocninou.  

Stanoven² konstant stability vych§z² z takov® fyzik§ln² veliļiny syst®mu, kter§ je 

pŚ²mo z§visl§ na m²Śe vznikaj²c²ho komplexu. Zde byla konstanta stability stanovov§na 

ze zmŊny fluorescence studovan®ho fluoroforu pŚi vzniku supramolekul§rn²ho komplexu.  

Obvyklou metodou pro mŊŚen² konstanty stability v supramolekul§rn² chemii je 

metoda supramolekul§rn² titrace22. PŚi supramolekul§rn² titraci jsou sledov§ny fyzik§ln² 

(a chemick®) vlastnosti syst®mu, kdy koncentrace jedn® sloģky je po celou dobu drģena 

konstantn² a k n² je postupnŊ pŚid§v§na sloģka druh§. V t®to pr§ci byla vģdy drģena 

konstantn² analytick§ koncentrace fluoroforu (G ï guest), ke kter®mu byl postupnŊ pŚid§v§n 

cyklodextrin (H ï host) Intenzita fluorescence FLi dan® sloģky i je pro n²zk® koncentrace 

(obor koncentrac², kdy plat² Lambert-BeerŢv z§kon) dan§ rovnic²23,24 (2.7): 

 

 FLi Gɖ
i
Ii Gɖ

i
Ai Gɖ

i
ŮiὭl kii (2.7) 

 

kde I i je intenzita absorbovan®ho excitaļn²ho z§Śen² sloģkou i, ɖi je kvantovĨ vĨtŊģek 

fluorescence sloģky i, G je geometrickĨ faktor, G je redukovanĨ geometrickĨ faktor, Ai je 

absorbance sloģky i, Ůi je mol§rn² absorpļn² koeficient sloģky i, l je d®lka kyvety a ki je 

veliļina, kter§ odpov²d§ mol§rn²mu fluorescenļn²mu koeficientu sloģky i. Tato veliļina je 

v anglick® literatuŚe nŊkdy oznaļov§na jako brightness (z§Śivost)25. Pojem z§Śivosti m§ 

v optice jinĨ vĨznam26. 

Vzhledem k tomu, ģe cyklodextrin H nevykazuje ģ§dn® fluorescenļn² vlastnosti, 

intenzita fluorescence syst®mu je z§visl§ pouze na koncentrac²ch fluoroforu G a vznikaj²c²ho 

supramolekul§rn²ho komplexu HG: 

  

 FL FLG FLHG  kGG kHGHG (2.8) 
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kde kG je mol§rn² fluorescenļn² koeficient fluoroforu G a kHG je mol§rn² fluorescenļn² 

koeficient komplexu HG. Analytick§ koncentrace fluoroforu [G]0 je konstantn², z poļ§tku je 

v syst®mu pŚ²tomnĨ pouze samotnĨ fluorofor. PostupnĨm pŚid§v§n²m ɓ-cyklodextrinu H do 

syst®mu doch§z² k tvorbŊ komplexu HG a ke zmŊnŊ intenzity fluorescence. Intenzitu 

fluorescence v prŢbŊhu supramolekul§rn² titrace lze zapsat vyuģit²m rovnov§ģn® 

a analytick® koncentrace fluoroforu G z rovnic (2.3) vztahem: 

 

 

FL kG G HG kHGHG kGG kHG kG HG

kGG ȹkHGHG 
(2.9) 

 

kde veliļina ȹkHG pŚedstavuje zmŊnu mol§rn²ho fluorescenļn²ho koeficientu pŚi pŚechodu 

od fluoroforu G ke komplexu HG. Protoģe analytick§ koncentrace fluoroforu [G]0 je 

konstantn² po celou dobu titrace a na zaļ§tku je v syst®mu pŚ²tomnĨ pouze samotnĨ 

fluorofor G, je intenzita fluorescence syst®mu pŚed prvn²m pŚ²davkem cyklodextrinu H 

z§visl§ pouze na samotn®m fluoroforu: 

 

 FL kGG  (2.10) 

 

Uv§ģen²m poļ§teļn² intenzity fluorescence FL0 z rovnice (2.10), lze rovnici (2.9) zapsat ve 

tvaru: 

 

 Ὂὒ Ὂὒ ȹkHGHG (2.11) 

 

Pro z²sk§n² konstanty stability KI pro vzniklĨ komplex [HG] je tŚeba namŊŚen® hodnoty 

intenzity fluorescence neline§rnŊ proloģit n§sleduj²c² rovnic²: 

 

Ὂὒ Ὂὒ ȹkHG 
ρ

ς
G0 H0

ρ

KI
G0 H0

ρ

KI
τH0G0  

(2.12) 

 

Rovnice (2.12) vych§z² z rovnice (2.6) a je matematickĨm Śeġen²m k z²sk§n² konstanty 
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stability KI, kdy jsou namŊŚen® hodnoty intenzity fluorescence v z§vislosti na koncentraci 

cyklodextrinu H neline§rnŊ proloģeny touto rovnic². 

 

2.5.1 Kompetitivn² spektrofotometrick§ titrace 

 

Pro stanoven² konstanty stability nefluoreskuj²c² l§tky lze za nŊkterĨch podm²nek vyuģ²t 

metodu kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pŚi mŊŚen² optickĨch zmŊn kompetitivn²ho 

syst®mu27. 

V pŚ²padŊ, ģe se v reakļn² smŊsi nach§z² v²ce hostŢ, doch§z² mezi nimi ke 

kompetitivn² inkluzi do kavity cyklodextrinu. To se pŚi fluorescenļn² supramolekul§rn² 

titraci projev² na zmŊnŊ optickĨch vlastnost², protoģe fluorofor G bude dalġ² pŚ²tomnou 

sloģkou ļ§steļnŊ vytŊsŔov§n z kavity. PŚidanou nefluoreskuj²c² sloģku budeme oznaļovat 

jako substr§t S.  

Pokud je do rovnov§ģn® smŊsi ɓ-cyklodextrinu H a fluoroforu G pŚid§n substr§t S, 

kterĨ nevykazuje fluorescenci (ani ve formŊ voln®, ani ve formŊ v§zan® v komplexu) , dojde 

ke zmŊnŊ fluorescence v dŢsledku vytŊsnŊn² fluoroforu z kavity cyklodextrinu. V pŚ²padŊ, 

ģe se fluorescence samotn®ho fluoroforu a jeho supramolekul§rn²ho komplexu s                               

ɓ-cyklodextrinem dostateļnŊ liġ² a substr§t nevykazuje fluorescenci, lze za nŊkterĨch 

podm²nek urļit konstantu stability pro tento nefluoreskuj²c² substr§t27.  

Nutnou podm²nkou je znalost konstanty stability KI pro fluorofor G a hostitele H. 

Dalġ² podm²nkou je pŚedpoklad reakļn² stechiometrie 1:1 pro supramolekul§rn² komplex 

substr§tu S a cyklodextrin H. Konstantu stability supramolekul§rn²ho komplexu HS 

interakc² hostitele H a substr§tu S budeme znaļit jako K11. 

Uvaģujme syst®m, ve kter® se nach§z² tŚi sloģky: b-cyklodextrin jako hostitel H, 

fluorofor jako host G a sledovanĨ analyt jako substr§t S. Ve vodn®m roztoku vytv§Śej² 

fluorofor a substr§t komplexy s cyklodextrinem, oba pŚi stechiometrii 1:1. V jak® m²Śe 

budou oba komplexy vznikat rozhoduje konstanta stability. Z§kladn² kompetitivn² 

kompletaļn² rovnice je: 

 

 HG SᵶHS G (2.13) 

 

 

Stavy, ve kterĨch se mŢģou jednotliv® sloģky syst®mu nach§zet, mŢģeme zapsat rovnicemi: 
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St S HS 

H H HS HG 

G G HG 

(2.14) 

 

kde [H]0 a [G]0 jsou celkov® (analytick®) koncentrace ɓ-cyklodextrinu a fluoroforu. Pro lepġ² 

pŚehlednost rovnic bude analytick§ koncentrace substr§tu oznaļov§na jako St. Rovnov§ģn® 

koncentrace jsou znaļeny jako [S], [H] a [G] pro rovnov§ģn® koncentrace substr§tu, ɓ-

cyklodextrinu a fluoroforu, [HS] a [HG] jsou rovnov§ģn® koncentrace pŚ²sluġnĨch 

komplexŢ. Konstanty stability obou vznikaj²c²ch komplexŢ jsou definov§ny jako: 

 

 

KI =  
HG

H G
 

K11 =  
HS

H S
 

(2.15) 

 

kde KI je konstanta stability pro komplex fluorofor-cyklodextrin a K11 je konstanta stability 

pro komplex substr§t-cyklodextrin pŚi stechiometrii 1:1. Dosazen²m rovnic (2.15) do druh® 

rovnice ze souboru (2.14) z²sk§me tvar: 

 

 H0 H  +  
K11HSt

ρ  K11H
  
KIH Gπ

ρ  KIH
  (2.16) 

 

Definic² pomŊru voln®ho fluoroforu ku v§zan®mu Q GȾHG a jeho dosazen² do spodn² 

rovnice (2.15) umoģn² zapsat tvar pro KI ρȾQ H, kterĨ se dosad² do rovnice (2.16): 

 

 H  =  
ρ

QKI

StK11

QKI  K11

Gπ

Q  ρ
 (2.17) 

 

Pokud je celkov§ koncentrace fluoroforu Gt v syst®mu konstantn² bŊhem cel®ho 

experimentu, pomŊr voln®ho fluoroforu ku v§zan®mu Q z²sk§me z namŊŚenĨch hodnot 

intenzit fluorescence pro vġechny stavy, ve kterĨch se fluorofor mŢģe nach§zet: 

 

 Q =  
FLFLHG

FLG FL
 (2.18) 



18 
 

 

 

Intenzity fluorescence pro jednotliv® stavy fluoroforu je potŚeba mŊŚit v nez§vislĨch 

mŊŚen²ch. FLG je intenzita fluorescence samotn®ho fluoroforu (respektive FL0), FLHG je 

intenzita fluorescence komplexu v nasycen®m stavu, tj. vġechen cyklodextrin je obsazen 

fluoroforem. FL je intenzita fluorescence mŊŚen§ bŊhem kompetitivn² supramolekul§rn² 

titrace. Pro jednoduġġ² orientaci v dalġ²m postupu zav§d²me parametr P, kter§ poskytuje 

informaci o zastoupen² v§zan®ho substr§tu v syst®mu. Jedn§ se o prostŚedn² ļlen na prav® 

stranŊ rovnice (2.16), kterĨ lze vyj§dŚit jako:  

 

 P =  [H]  
ρ

QKI
  
Gπ

Q + ρ
 (2.19) 

 

Parametr P tak odpov²d§ i prostŚedn²mu ļlenu na prav® stranŊ rovnice (2.17), podle kter®ho 

je definov§n vĨrazem: 

 

 P =  
StK11

QKI  K11
 (2.20) 

 

Srovn§n²m rovnic (2.19) a (2.20) lze z²skat vztah: 

 

 
St

P
 =  
KI

K11
 Q +  1 (2.21) 

 

Rovnice (2.21) pŚedstavuje line§rn² z§vislost mezi parametry St, P, a parametrem Q, kter® 

lze z²skat z experimentu27. V podstatŊ se jedn§ o rovnici pŚ²mky, kter§ se vyn§ġ² do grafu 

jako St/P v z§vislosti na Q. Konstantu stability KI zjist²me ze supramolekul§rn² titrace 

fluoroforu G s ɓ-cyklodextrinem H, ide§lnŊ pro kaģdou sadu ļerstvŊ pŚipravenĨch roztokŢ, 

se kterĨmi se n§slednŊ prov§d² kompetitivn² supramolekul§rn² titrace.  

DŢleģitĨm pŚedpokladem pro ¼spŊġn® stanoven² konstanty stability zm²nŊnĨm 

postupem je fakt, ģe fluorofor G (volnĨ a v§zanĨ) je jedinou sloģkou syst®mu, kter§ m§ pod²l 

na fluorescenci vzorku. Dalġ² kritickou podm²nkou je spr§vnŊ zvolenĨ rozsah  koncentrac² 

vġech pŚ²tomnĨch sloģek. Fluorescenļn² odezva mus² bĨt dostateļnŊ velk§, aby bylo moģn® 

konstantu stability graficky vyhodnotit. Jedinou nezn§mou veliļinou v z§vŊru zŢst§v§ pouze 

konstanta stability K11. 
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2.6 BTEX 

 

BTEX (benzen, toluen, ethylbenzen, xylen) jsou tŊkav® organick® l§tky bŊģnŊ se vyskytuj²c² 

v ģivotn²m prostŚed², do kter®ho se dost§vaj² pŚedevġ²m z petrochemick®ho prŢmyslu a 

z lidsk® ļinnosti, kter§ pracuje s ropnĨmi produkty (automobilov§ doprava)28. Tyto l§tky 

jsou bŊģnŊ monitorov§ny z dŢvodu jejich zdravotn² ġkodlivosti29,30. Aļkoliv v analytick® 

chemii je Śada metod, jak tyto l§tky stanovit, snaha o miniaturizaci, vyġġ² pŚesnost a rychlost 

mŊŚen² pŚisp²v§ k hled§n² st§le novĨch moģnost² detekce. V pŚ²padŊ xylenu existuj² tŚi 

izomery: o-xylen, m-xylen a p-xylen. I kdyģ je moģn® tyto izomery separovat a stanovovat 

kaģdĨ zvl§ġŠ, separace izomerŢ je technologicky n§roļn§ (pokroļil® separaļn² metody) a 

vĨskyt xylenu v ģivotn²m prostŚed² je vģdy ve formŊ jejich smŊsi. Protoģe se konstanta 

stability jednotlivĨch izomerŢ mŢģe liġit na z§kladŊ jejich chemick® struktury, jej² stanoven² 

pro kaģdĨ izomer zvl§ġŠ nebude m²t z hlediska analĨzy ģivotn²ho prostŚed² velkĨ vliv. V t®to 

pr§ci byla mŊŚena konstanta stability K11 pro p-xylen a izomerickou smŊs xylenu. 

 Jednou z metod pro stanoven² tŊchto l§tek mŢģe bĨt pr§vŊ kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace za pŚ²tomnosti optick®ho chemosenzoru, a to pŚedevġ²m z vodnĨch 

roztokŢ. 

 

2.7 5-fluorouracil 

 

Fluorouracil (5-fluorouracil, FU) byl objeven v 50. letech minul®ho stolet² a do dneġn²ho 

dne se pouģ²v§ jako cytostatikum k l®ļbŊ n§dorŢ nŊkterĨch typŢ rakovin. KvŢli jeho 

relativnŊ n²zk® ¼ļinnosti vzhledem k pozitivn² odezvŊ l®ļby (< 30 %) a pomŊrnŊ vysok® 

toxicitŊ v porovn§n² s jinĨmi cytostatiky je fluorouracil postupnŊ nahrazov§n jinĨmi typy 

l®ļiv31. Vhodnou ¼pravou pod§van®ho l®ku by mohlo doj²t k vyġġ² terapeutick® ¼ļinnosti a 

potlaļen² neģ§douc²ch ¼ļinkŢ32. Jednou z moģnĨch ¼prav je tvorba komplexu FU 

s cyklodextrinem, kterĨ se k tomuto ¼ļelu pouģ²v§ u jinĨch typŢ l®ļiv. K takov® aplikaci je 

z§sadn² znalost konstanty stability tohoto komplexu. Z dŢvodu spolupr§ce se skupinou pana 

doc. J. JindŚicha z Katedry organick® chemie PŚF UK, kter§ se touto problematikou zabĨv§33, 

byla v t®to pr§ci mŊŚena konstanta stability komplexu FU:ɓ-cyklodextrin. 
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Obr. 2.4 5-fluorouracil, FU34 
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3 Experiment§ln² ļ§st 

 

3.1 Supramolekul§rn² a kompetitivn² supramolekul§rn² titrace 

 

Supramolekul§rn² a kompetitivn² supramolekul§rn² titrace s optickou detekc² jsou metody 

pro stanoven² konstanty stability vznikaj²c²ch komplexŢ v syst®mu. Pro titraļn² metody 

pouģit® v t®to pr§ci bylo kl²ļov® udrģen² konstantn² koncentrace fluoroforu po celou dobu 

prŢbŊhu titrace, aby zmŊny v intenzitŊ fluorescence byly zpŢsobeny pouze formov§n²m nebo 

rozpadem komplexu fluorofor:cyklodextrin. PŚipraven® roztoky pro titraci byly oznaļov§ny 

jako roztoky A a B, kdy roztok A byl titrov§n roztokem B. V obou roztoc²ch byl pŚ²tomen 

fluorofor o stejn® koncentraci a d§le byly roztoky doplnŊny o cyklodextrin nebo pŚ²sluġnĨ 

substr§t k dan® aplikaci. Vġechny chemick® l§tky pouģit® v experiment§ln² ļ§sti jsou 

uvedeny v tabulce 3.1. 

 

Tab. 3.1 seznam pouģitĨch chemik§li² 

n§zev ļistota M [gĀmolī1] vĨrobce 

PRODAN-CH2-OH Ó 95 %* 257,33 PŚF UK 

ɓ-cyklodextrin Ó 99 % 1134,98 Sigma Aldrich 

Ŭ-cyklodextrin Ó 99 % 972,84 Sigma Aldrich 

benzen Pro spektroskopii 78,11 Merck 

toluen Pro UV spektroskopii 92,14 Lachema 

ethylbenzen Ó 99 % 106,17 Fluka 

xylen (smŊs izomerŢ) technickĨ 106,65 Urxovy z§vody, ĻSSR 

p-xylen Ó 99 % 106,16 Sigma Aldrich 

5-fluorouracil Ó 99 % (HPLC) 130,08 Sigma Aldrich 

* odhadnuto z NMR spektra 

 

 PŚi supramolekul§rn² titraci roztok A obsahoval PRODAN-CH2-OH a roztok B 

obsahoval PRODAN-CH2-OH a cyklodextrin. V prŢbŊhu titrace tedy v kyvetŊ postupnŊ 

rostla koncentrace cyklodextrinu. Z namŊŚen® odezvy supramolekul§rn² titrace byla 

odeļtena a vypoļ²t§na konstanta stability KI. 

 PŚi kompetitivn² supramolekul§rn² titraci obsahoval roztok A PRODAN-CH2-OH a 
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cyklodextrin. Roztok B obsahoval PRODAN-CH2-OH a pŚ²sluġnĨ substr§t. V prŢbŊhu 

titrace v kyvetŊ klesala koncentrace cyklodextrinu a rostla koncentrace substr§tu. Klesaj²c² 

koncentrace cyklodextrinu se uk§zala jako nezbytn§, aby zmŊna odezvy chemosenzoru byla 

patrn§ pro kaģdĨ pŚ²davek. Byla testov§na i varianta s konstantn² koncentrac² fluoroforu i 

cyklodextrinu, nicm®nŊ zmŊna odezvy byla v tomto pŚ²padŊ pŚ²liġ mal§ pro vyhodnocen² 

konstanty stability. Z namŊŚen® odezvy kompetitivn² supramolekul§rn² titrace byla odeļtena 

a vypoļ²t§na konstanta stability K11 vztaģen§ k pŚedch§zej²c² supramolekul§rn² titraci (KI). 

Supramolekul§rn² titrace byla provedena pokaģd®, kdyģ byl pŚipraven ļerstvĨ roztok               

cyklodextrinu, respektive pŚed kaģdou kompetitivn² supramolekul§rn² titrac² prov§dŊnou 

v jeden den. Tento postup byl zvolen proto, aby n§sledn® stanoven² konstanty stability 

komplexu substr§t:ɓ-cyklodextrin bylo zat²ģeno co nejmenġ² chybou (stanoven² K11 vych§z² 

z KI, kapitola 2.5.1) 

 

3.2 Postup mŊŚen² konstant stability 

 
Kaģd§ s®rie mŊŚen² se skl§dala z jedn® (pŚ²m®) supramolekul§rn² titrace pro 

stanoven² konstanty KI a dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² pro stanoven² 

konstanty K11 pro danĨ substr§t.  

Vġechny sloģky ¼ļastn²c² se supramolekul§rn² titrace byly nav§ģeny a rozpuġtŊny ve 

vodŊ pro pŚ²pravu z§sobn²ch roztokŢ o pŚ²sluġnĨch objemech (tab. 3.2). RozpouġtŊdlem byla 

deionizovan§ voda, kter§ byla pŚed pŚ²pravou z§sobn²ch roztokŢ destilov§na. Pro rychlejġ² 

rozpuġtŊn² byly roztoky sonikov§ny v ultrazvukov® l§zni, ponoŚeny do tepl® vodn² l§znŊ ļi 

kombinac² oboj²ho. Z§sobn² roztoky byly po pŚ²pravŊ uchov§v§ny v lednici pŚi teplotŊ 

+ 6 ÁC. PŚed pŚ²pravou roztokŢ A a B byly z§sobn² roztoky temperov§ny na pokojovou 

teplotu (20 ÁC Ñ 1 ÁC).  Z takto pŚipravenĨch z§sobn²ch roztokŢ byly n§slednŊ pŚipraveny 

pŚ²sluġn® roztoky A a B (tab. 3.4 a 3.5).  
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Tab. 3.2 pŚ²prava z§sobn²ch roztokŢ PRODAN-CH2-OH, Ŭ-CD a ɓ-CD k pŚ²pravŊ roztokŢ A a B pro 

supramolekul§rn² titraci 

roztok Mr Vz§s. [ml] cz§s. [mM] m [mg] 

PRODAN-CH2-OH 257,33 100 0,100 2,57 

Ŭ-cyklodextrin 972,85 10 20 194,57 

ɓ-cyklodextrin 1134,98 10 5,0 56,70 

 

Tab. 3.3 pŚ²prava roztokŢ A a B pro supramolekul§rn² titraci ze z§sobn²ch roztokŢ PRODAN-CH2-

OH a Ŭ-CD (rozsah Ŭ-CD pŚi titraci: 0-8 mM) 

 

 

 

 

 

 

Tab. 3.4 pŚ²prava roztokŢ A a B pro supramolekul§rn² titraci ze z§sobn²ch roztokŢ PRODAN-CH2-

OH a ɓ-CD (rozsah ɓ-CD pŚi titraci: 0-1 mM) 

 

 

 

 

 

 

 Do ļist® a such® kyvety byla pŚid§na destilovan§ deionizovan§ voda pro zmŊŚen² 

reference. Po jej²m zmŊŚen² byla kyveta vysuġena a n§slednŊ byly pŚid§ny 2 ml roztoku A. 

Roztok v kyvetŊ byl n§slednŊ titrov§n roztokem B. Jednotliv® pŚ²davky roztokŢ A i B byly 

prov§dŊny pomoc² mikrostŚ²kaļek Hamilton o vhodn®m objemu. Roztoky byly m²ch§ny 

magnetickĨm m²chadlem po celou dobu titrace. Po kaģd®m pŚ²davku byla stanovena 

prodleva pŚed mŊŚen²m optickĨch vlastnost² roztoku cca 30 s  k ustanoven² pŚ²sluġnĨch 

rovnov§h. Objemy jednotlivĨch pŚ²davkŢ v prŢbŊhu titrac² jsou uvedeny v tabulce 3.5. 

 

 

 

 

z§sobn² 

roztok 
Vz§s. 

PRODAN-CH2-OH 

(100 ɛM) 

Ŭ-CD 

(20 mM) 
voda 

A 5 ml 0,5 ml - 4,5 ml 

B 5 ml 0,5 ml 4 ml 0,5 ml 

z§sobn² 

roztok 
Vz§s. 

PRODAN-CH2-OH 

(100 ɛM) 

ɓ-CD 

(5 mM) 
voda 

A 5 ml 0,5 ml - 4,5 ml 

B 5 ml 0,5 ml 2 ml 2,5 ml 
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Tab. 3.5 objemy jednotlivĨch a celkov®ho pŚ²davku roztoku B do roztoku A pŚi supramolekul§rn² a 

kompetitivn² supramolekul§rn² titraci 

VA [ml] VB [Õl] DVB [Õl]  VA [ml] VB [Õl] DVB [Õl] 

2 10 10  2 600 100 

2 20 10  2 700 100 

2 40 20  2 800 100 

2 80 40  2 900 100 

2 120 40  2 1000 100 

2 160 40  2 1200 200 

2 200 40  2 1400 200 

2 250 50  2 1600 200 

2 300 50  2 1800 200 

2 400 100  2 2000 200 

2 500 100     

 

PŚi mŊŚen² optickĨch vlastnost² roztoku v kyvetŊ pŚ²leģitostnŊ doch§zelo ke tvorbŊ 

malĨch vzduchovĨch bublin, coģ je zpŢsobeno m²ch§n²m roztoku a n§stŚikem pŚ²davku. 

PŚ²padn® vzduchov® bubliny byly z kyvety odstranŊny mikrostŚ²kaļkou pouģ²vanou 

k n§stŚiku. PŚ²tomn® bubliny v kyvetŊ mohou zpŢsobit lom svŊtla a ovlivnit vĨsledky 

mŊŚen². Po kaģd®m n§stŚiku byla aparatura (obr. 3.2) zakryta v²kem pro minimalizaci vlivu 

okoln²ho z§Śen² na mŊŚen² optickĨch vlastnost² roztoku.  

 D§le bylo definov§no koncentraļn² rozmez² vġech l§tek ¼ļastn²c²ch se tvorby 

komplexu tak, aby odezva syst®mu na pŚ²davek roztoku B do roztoku A byla co 

nejvĨraznŊjġ². Jako prvn² byla zmŊŚena koncentraļn² z§vislost fluorescence pro                

PRODAN-CH2-OH, ze kter® byla stanovena optim§ln² koncentrace pro supramolekul§rn² 

titraci 10 ÕM (obr. 3.1 A). N§slednŊ byla provedena supramolekul§rn² titrace fluoroforu s                                    

ɓ-cyklodextrinem, kde roztok A obsahoval 10ÕM PRODAN-CH2-OH a roztok B obsahoval 

10ÕM PRODAN-CH2-OH a 12,8mM ɓ-cyklodextrin (obr. 3.1 B). 
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A B 

Obr. 3.1 A ï z§vislost intenzity fluorescence fluoroforu na jeho koncentraci a vyhodnocen² optim§ln² 

koncentrace pro supramolekul§rn² titrace; B ï Z§vislost intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu v oblasti spektr§ln²ho maxima 513 nm. Roztok A: 10 ÕM fluorofor, 

roztok B: 10 ÕM fluorofor + 12,8 mM ɓ-cyklodextrin 

 

 Na z§kladŊ vĨsledku supramolekul§rn² titrace (obr. 3.1 B) byl stanoven optim§ln² 

koncentraļn² rozsah ɓ-cyklodextrinu 0,5-1,0 mM z dŢvodŢ nejvŊtġ² zmŊny intenzity 

fluorescence v tomto oboru. Pro vyġġ² koncentraļn² rozsahy ɓ-cyklodextrinu nen² zmŊna 

intenzity fluorescence jiģ patrn§. Z§sobn² roztoky cyklodextrinu pro pŚ²pravu titraļn²ch 

roztokŢ byly pŚipravov§ny pravidelnŊ ļerstv® o koncentraci 5 mM, jelikoģ vodn® roztoky 

cyklodextrinu ļasem degraduj² vlivem pŢsoben² mikroorganismŢ. Na z§kladŊ tŊchto 

poznatkŢ byly stanoveny vĨchoz² koncentrace fluoroforu a cyklodextrinu pro vġechna 

n§sledn§ mŊŚen².  

 Roztoky substr§tŢ (BTEX) pouģitĨch pro kompetitivn² supramolekul§rn² titrace byly 

pŚipraveny s pŚihl®dnut²m k jejich omezen® rozpustnosti ve vodŊ35,36 (tab. 3.6).  
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Tab. 3.6 pŚ²prava z§sobn²ch roztokŢ kapalnĨch substr§tŢ BTEX k pŚ²pravŊ roztoku B pro 

kompetitivn² supramolekul§rn² titraci 

roztok Mr Vz§s. [ml] 
rozpustnost ve vodŊ 

pŚi 20 ÁC [mM] 
Vanalyt [Õl] cz§s. [mM] 

benzen 78,11 100 22,9 141,1 16 

toluen 92,14 100 5,63 53,0 5 

ethylbenzen 106,17 100 1,60 14,7 1,2 

xylen 106,65 100 1,50 14,8 1,2 

 

Pro pŚ²pravu z§sobn²ho roztoku bylo do 100ml baŔky pŚid§no pŚibliģnŊ 90 ml vody, n§slednŊ 

byl do baŔky nastŚ²knut poģadovanĨ objem analytu. KvŢli ġpatn® m²sitelnosti obou l§tek 

byla baŔka vloģena do ultrazvukov® l§znŊ, dokud se veġkerĨ analyt nerozpustil. D§le byla 

baŔka doplnŊna vodou po rysku a z§tka byla obalena parafilmem, aby k tŊk§n² analytu 

z baŔky doch§zelo co nejm®nŊ. RelativnŊ velk® objemy z§sobn²ch roztokŢ byly pouģity 

z dŢvodu potlaļen² moģn® chyby zpŢsoben® pŚi odbŊru a n§stŚiku analytu. 

 V pŚ²padŊ pevn®ho 5-fluorouracilu byl z§sobn² roztok pŚipraven z nav§ģky analytu 

podobnŊ jako v pŚ²padŊ ɓ-cyklodextrinu a fluoroforu. Protoģe je 5-fluorouracil Ś§dovŊ 

rozpustnŊjġ² ve vodŊ oproti BTEX37, nebyl probl®m s pŚ²pravou z§sobn²ho roztoku v mal®m 

objemu (tab. 3.7). 

 

Tab. 3.7 pŚ²prava z§sobn²ho roztoku 5-fluorouracilu k pŚ²pravŊ roztoku B pro kompetitivn² 

supramolekul§rn² titraci 

roztok Mr Vz§s. [ml] 
rozpustnost ve vodŊ 

pŚi 20 ÁC [mM] 
m [mg] cz§s. [mM] 

5-fluorouracil 130,08 5 118 10,41 16 

 

PŚed kaģdou kompetitivn² supramolekul§rn² titrac² byly pŚipraveny ļerstv® z§sobn² vodn® 

roztoky substr§tŢ. Ze z§sobn²ch roztokŢ substr§tŢ byly n§slednŊ pŚipraveny roztoky A a B 

pouģit® pro kompetitivn² supramolekul§rn² titraci. PŚ²prava roztokŢ B se liġila pro jednotliv® 

substr§ty v z§vislosti na koncentraci jejich z§sobn²ch roztokŢ (tab. 3.8, 3.9, 3.10). VĨchoz² 

koncentrace substr§tŢ a jejich koncentraļn² rozsahy pŚi kompetitivn² supramolekul§rn² 

titraci jsou shrnuty v tabulce 3.11. 
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Tab. 3.8 pŚ²prava roztokŢ A a B pro kompetitivn² supramolekul§rn² titraci ze z§sobn²ch roztokŢ 

benzenu a 5-fluorouracilu (rozsah ɓ-CD pŚi titraci: 1-0,5 mM; rozsah substr§tŢ pŚi titraci: 0-4 mM) 

z§sobn² 

roztok 

PRODAN-CH2-OH 

(100 ɛM) 

ɓ-CD    

(5 mM) 

benzen          

5-fluorouracil 
voda canalyt 

A 0,5 ml 1 ml - 3,5 ml - 

B 0,5 ml - 2,5 ml 2 ml 8 mM 

 

Tab. 3.9 pŚ²prava roztokŢ A a B pro kompetitivn² supramolekul§rn² titraci ze z§sobn²ho roztoku 

toluenu (rozsah ɓ-CD pŚi titraci: 1-0,5 mM; rozsah toluenu pŚi titraci: 0-2 mM) 

z§sobn² 

roztok 

PRODAN-CH2-OH 

(100 ɛM) 

ɓ-CD    

(5 mM) 
toluen voda canalyt 

A 0,5 ml 1 ml - 3,5 ml - 

B 0,5 ml - 4 ml 0,5 ml 4 mM 

 

Tab. 3.10 pŚ²prava roztokŢ A a B pro kompetitivn² supramolekul§rn² titraci ze z§sobn²ch roztokŢ 

ethylbenzenu a xylenu (rozsah ɓ-CD pŚi titraci: 1-0,5 mM; rozsah substr§tŢ pŚi titraci: 0-0,48 mM) 

z§sobn² 

roztok 

PRODAN-CH2-OH 

(100 ɛM) 

ɓ-CD    

(5 mM) 

ethylbenzen 

xylen 
voda canalyt 

A 0,5 ml 1 ml - 3,5 ml - 

B 0,5 ml - 4 ml 2 ml 0,96 mM 

 

Tab. 3.11 VĨchoz² koncentrace substr§tŢ v roztoku B a jejich rozsahy pŚi kompetitivn² 

supramolekul§rn² titraci 

substr§t cB [mM] rozsah koncentrac² [mM] 

benzen 8 0 ï 4 

toluen 4 0 ï 2 

ethylbenzen 0,96 0 ï 0,48 

xylen 0,96 0 ï 0,48 

5-fluorouracil 8 0 ï 4 
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3.2.1 Suġen² cyklodextrinu 

 

Protoģe cyklodextriny velmi ochotnŊ saj² vzduġnou vlhkost, bylo vģdy nutn® pŚi pŚ²pravŊ 

ļerstv®ho z§sobn²ho roztoku cyklodextrin vysuġit. PŚed kaģdĨm nav§ģen²m byl cyklodextrin 

suġen minim§lnŊ 1 hodinu pod vakuem v termobloku pŚi teplotŊ 90 ÁC. Na baŔku 

s kohoutem, ve kter® byl cyklodextrin po celou dobu skladov§n, byla nasazena pŚechodka 

s fritou, pŚes kterou byl vzduch ods§v§n. Pokud je cyklodextrin vlhkĨ, pŚi suġen² je 

pozorovatelnĨ jev oznaļovanĨ jako Ăp²seļn§ bouŚeñ. Jakmile toto bouŚen² nen² pozorovan®, 

lze konstatovat, ģe cyklodextrin je relativnŊ suchĨ. Po suġen² byla baŔka naplnŊna dus²kem, 

kterĨ plnil funkci inertn²ho plynu.  

 

3.2 MŊŚen² absorpļn²ch a fluorescenļn²ch spekter 

 
Pro roztoky studovanĨch l§tek byla nejprve zmŊŚena absorpļn² a fluorescenļn² spektra 

vļetnŊ koncentraļn²ch z§vislost², aby nedoġlo k pŚ²padn® interferenci sign§lu pŚi 

vyhodnocov§n² intenzity fluorescence pro stanoven² konstanty stability. Pro mŊŚen² 

optickĨch vlastnost² roztokŢ byla pouģita aparatura s vl§knovĨm spektrometrem (obr. 3.1) 

skl§daj²c² se z drģ§ku kyvety, optickĨm vstupem pro svŊtelnĨ zdroj k UV/Vis absorpci, 

ortogon§lnŊ um²stŊnĨm optickĨm vstupem pro laserov® bud²c² z§Śen² o vlnov® d®lce 405 nm 

a optickĨm vĨstupem do spektrometru. Vġechny ļ§sti aparatury a pomŢcky pouģit® pro 

mŊŚen² absorpļn²ch a fluorescenļn²ch spekter studovanĨch l§tek jsou pops§ny v tabulce 

3.12. Jako zdroj bud²c²ho z§Śen² byla pro vġechny experimenty pouģita laserov§ dioda 

o vlnov® d®lce ɚ = 405 nm. Bud²c² z§Śen² dopadalo kolmo vzhledem k vĨstupu optick®ho 

vl§kna do spektrometru. 

 I pŚes pravo¼hl® um²stŊn² bud²c²ho z§Śen² byl pŚi fluorescenci pozorov§n pŚ²liġ 

intenzivn² p²k pŚi 405 nm, kterĨ by pŚi dlouhodob® expozici mohl v®st k poġkozen² 

detektoru. Proto byl pŚi mŊŚen² fluorescence um²stŊn pŚed vĨstup do spektrofotometru 

optickĨ hranovĨ filtr GG3, kterĨ filtroval vlnov® d®lky niģġ² neģ 420 nm. Byla tak zajiġtŊna 

ochrana spektrofotometru bez ztr§ty podstatnĨch dat.  
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Obr. 3.2 Aparatura pro mŊŚen² absorpļn²ch a fluorescenļn²ch spekter. Drģ§k s um²stŊnou kyvetou 

(uprostŚed), vstup svŊteln®ho zdroje pro UV/Vis (dole), vstup pro laserov® bud²c² z§Śen² ɚ = 405 nm 

(vpravo), vĨstup do spektrometru (nahoŚe) 

 

 PŚi mŊŚen² supramolekul§rn²ch a kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² byla 

z poļ§tku mŊŚena fluorescence i absorbance. Bylo zjiġtŊno, ģe zmŊny absorbance jsou 

vĨraznŊ m®nŊ ovlivnŊny supramolekul§rn² interakc² a stanoven² konstant stability bylo 

zat²ģeno pŚ²liġ vysokou chybou. Nav²c, vġechny studovan® l§tky vykazuj² absorpci v UV/Vis 

oblasti a pŚi supramolekul§rn²ch titrac²ch doch§z² k pŚekryvu absorpļn²ch p§sŢ, coģ opŊt 

znesnadŔuje vyhodnocen² konstant stability. Pro stanoven² konstant stability byla proto 

vyuģita pouze fluorescenļn² mŊŚen². Absorbance pak byla mŊŚena vĨhradnŊ pro kontrolu 

pŚ²tomnosti a koncentrace substr§tu pŚi kompetitivn² supramolekul§rn² titraci. 
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Tab. 3.12 Pouģit® pŚ²stroje, ļ§sti aparatury a pomŢcky pro mŊŚen² absorpļn²ch a fluorescenļn²ch 

spekter studovanĨch l§tek 

zaŚ²zen² vĨrobce 

Vl§knovĨ spektrometr SensLine ULS-TEC-EVO Avantes, Nizozemsko 

optick® vl§kno 1 m, prŢmŊr 200 ɛm Avantes, Nizozemsko 

optick® vl§kno 25 cm, prŢmŊr 600 ɛm Ocean Optics, USA 

kŚemenn§ UV kyveta; tlouġŠka 1,00 cm, objem 4 ml Hellma Analytics, NŊmecko 

magnetick§ m²chadla Mixcontrol Eco 2mag AG, NŊmecko 

svŊtelnĨ zdroj AvaLight DHc Avantes, Nizozemsko 

laserov§ dioda Flexpoint 405 nm, 5 mW Lasercomponents, SRN 

analytick® v§hy Sartorius, pŚesnost 0,01 mg Sartorius, Francie 

analytick® v§hy Denver SI-234A, pŚesnost 0,1 mg Denver instrument, USA 

mikrostŚ²kaļky Hamilton 50, 250, 1000, 2500 ɛl Hamilton Co., USA 

termoblok BH-200  Cole-Parmer, USA 

ultrazvukov§ ļistiļka ElmaSonic S30H 

optickĨ hranovĨ filtr GG3 

Elma Schmidbauer, NŊmecko  

Carl Zeiss Jena, SRN 

 

NamŊŚen§ data byla sb²r§na a zpracov§na programem AvaSoft (Avantes). K vyhodnocen² 

zpracovanĨch dat, vļetnŊ statistick®ho zpracov§n² vĨsledkŢ, byl pouģit program Origin 

(2022-2023). 
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4 VĨsledky a diskuze 
 

4.1. Optick§ charakterizace roztokŢ studovanĨch l§tek 
 

Z§kladn² optick§ charakterizace studovanĨch l§tek byla provedena pro vodn² roztoky. 

Koncentraļn² z§vislosti absorbance a fluorescence byly zmŊŚeny pro PRODAN-CH2-OH 

(obr. 4.1 a 4.2). U l§tek nevykazuj²c²ch fluorescenci byla zmŊŚena pouze UV/Vis absorpce; 

koncentraļn² z§vislost absorpļn²ch spekter a absorbance v oblasti zvolen®ho spektr§ln²ho 

maxima pro ɓ-cyklodextrin je na obr. 4.3, pro benzen na obr. 4.4 a pro 5-fluorouracil na obr. 

4.5.  

 Na obr. 4.1 jsou absorpļn² spektra PRODAN-CH2-OH a koncentraļn² z§vislost 

absorbance PRODAN-CH2-OH pŚi vlnov® d®lce ɚ = 360,2 nm v rozsahu koncentrac² od 0 

do 50 ɛM. 

 

  
A B 

  

Obr. 4.1 A ï absorpļn² spektrum PRODAN-CH2-OH, rozsah koncentrac² 0 ï 50 ɛM (b) z§vislost 

absorbance na koncentraci PRODAN-CH2-OH v oblasti lok§ln²ho maxima 360,2 nm 

 

Absorpļn² spektra pro PRODAN-CH2-OH vykazovala dva hlavn² absorpļn² p§sy s maximy 

pŚi vlnovĨch d®lk§ch 250 nm a 360,2 nm. Absorpļn² p§s pŚi 360,2 nm je analyticky 

vĨznamnŊjġ², protoģe vlnov§ d®lka 250 nm se bl²ģ² limitn² vlnov® d®lce, pŚi kter® pouģitĨ 

spektrometr poskytuje spolehlivĨ vĨstupn² sign§l. Z toho dŢvodu byl pro vyhodnocen² 

koncentraļn² z§vislosti na absorbanci PRODAN-CH2-OH pouģit absorpļn² p§s pŚi 

360,2 nm.   
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 Absorpļn² spektra pro PRODAN-CH2-OH velmi dobŚe odpov²daj² absorpci 

nederivatizovan®ho PRODANu38. KvŢli n²zk® rozpustnosti nederivatizovan®ho PRODANu 

ve vodŊ jsou v nŊkterĨch pŚ²padech pozorov§ny v absorpļn²ch a fluorescenļn²ch spektrech 

p§sy, kter® odpov²daj² agreg§tŢm. U studovan®ho deriv§tu PRODAN-CH2-OH nebyly 

posuny absorpļn²ch p§sŢ v dŢsledku agregace pozorov§ny. 

 Na obr§zku 4.2 jsou fluorescenļn² spektra pro PRODAN-CH2-OH vļetnŊ 

koncentraļn² z§vislosti fluorescence pŚi vlnov® d®lce spektr§ln²ho maxima ɚ = 527,8 nm 

v rozsahu koncentrac² od 0 do 50 ɛM. 

 

  
A B 

 

Obr. 4.2 A ï fluorescenļn² spektra PRODAN-CH2-OH, rozsah koncentrac² 0 ς 50 ɛM, B ï z§vislost 

intenzity fluorescence na koncentraci PRODAN-CH2-OH v oblasti spektr§ln²ho maxima 527,8 nm  

 

Fluorescenļn² spektra pro PRODAN-CH2-OH vykazovala jedinĨ fluorescenļn² p§s 

s maximem pŚi vlnov® d®lce 527,8 nm. Vlnov§ d®lka fluorescenļn²ho maxima se bl²ģ² 

hodnot§m pro nederivatizovanĨ PRODAN (522 nm) ve vodŊ38. Pro fluorescenci plat² 

Lambert-BeerŢv z§kon pro niģġ² obor koncentrac² neģ v pŚ²padŊ absorbance (obr. 4.1B). 

Na z§kladŊ koncentraļn² z§vislosti fluorescence pro PRODAN-CH2-OH byla stanovena 

jeho optim§ln² koncentrace pro supramolekul§rn² titrace jako 10 ɛM. 

 Na obr. 4.3 jsou absorpļn² spektra ɓ-cyklodextrinu a koncentraļn² z§vislost 

absorbance ɓ-cyklodextrinu pŚi vlnov® d®lce 249 nm v rozsahu koncentrac² od prvn²ho 

pŚ²davku ȹVB do 1 mM. 
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A B 

Obr. 4.3 A ï absorpļn² spektra ɓ-cyklodextrinu, rozsah koncentrac² od prvn²ho pŚ²davku ȹVB do 

1 mM B ï z§vislost absorbance na koncentraci ɓ-cyklodextrinu v oblasti spektr§ln²ho maxima 249 

nm. 

 

Absorbance ɓ-cyklodextrinu v koncentraļn²m rozsahu pouģit®m pŚi supramolekul§rn²ch 

titrac² (0 ï 1 mM) se v porovn§n² s ostatn²mi sloģkami ¼ļastn²c²mi se titrace uk§zala jako 

nevĨznamn§. 

 Na obr. 4.4 jsou absorpļn² spektra benzenu a koncentraļn² z§vislost absorbance 

benzenu pŚi vlnov® d®lce spektr§ln²ho maxima 253,8 nm v rozsahu koncentrac² od prvn²ho 

pŚ²davku ȹVB do 8 mM. 

 

  

A B 

Obr. 4.4 A ï absorpļn² spektra benzenu, rozsah koncentrac² od prvn²ho pŚ²davku ȹVB do 8 mM 

B ï z§vislost absorbance na koncentraci benzenu v oblasti spektr§ln²ho maxima 253,8 nm. 
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 Benzen vykazoval vĨznamnou absorbanci v UV oblasti s absorpļn²m maximem pŚi 

253,8 nm. Koncentraļn² z§vislost absorbance benzenu ve vodŊ se odchyluje od line§rn²ho 

trendu. DŢvodem mŢģe bĨt prŢbŊģn® odpaŚov§n² analytu z roztoku bŊhem experimentu. 

 Na obr. 4.5 jsou absorpļn² spektra 5-fluorouracilu a koncentraļn² z§vislost 

absorbance 5-fluorouracilu pŚi vlnov® d®lce 265,6 nm v rozsahu koncentrac² od 0 do 

5,3 mM. 

 

  

A B 

Obr. 4.5 A ï absorpļn² spektrum 5-fluorouracilu, rozsah koncentrac² 0 ï 5,3 mM B ï z§vislost 

absorbance na koncentraci 5-fluorouracilu pŚi 265,6 nm (zamŊŚeno na line§rn² ļ§st z§vislosti) 

 

Absorpļn² spektra 5-fluorouracilu vykazuj² analyticky vĨznamnĨ absorpļn² p§s pŚi vlnov® 

d®lce 265,6 nm v absorpļn²m maximu. PŚi vyġġ²ch koncentrac²ch (cca 0,2 mM) vġak doch§z² 

k deformaci spektra a z§vislost absorbance na koncentraci 5-fluorouracilu se vĨznamnŊ 

odchyluje od Lambert-Beerova z§kona. Tyto zmŊny jsou zpŢsobeny tvorbou dimerŢ 

(pŚ²padnŊ oligomerŢ) mezi molekulami FU uģ pŚi relativnŊ n²zkĨch koncentrac²ch39.  

Protoģe FU obsahuje jak funkļn² skupiny ïNH, tak funkļn² skupiny ïCO, doch§z² k tvorbŊ 

silnĨch vod²kovĨch vazeb mezi molekulami FU. S rostouc² koncentrac² narŢst§ tvorba 

tŊchto agreg§tŢ, kter® zpŢsobuj² pozorovanĨ vlnovĨ posun v absorpļn²m spektru.  

 Na z§kladŊ absorpļn²ch spekter studovanĨch l§tek bylo vyhodnoceno, ģe vhodnou 

veliļinou pro mŊŚen² optickĨch zmŊn supramolekul§rn²ch syst®mŢ je pouze fluorescence, a 

to ze dvou dŢvodŢ. Prvn²m dŢvodem je pŚekryv absorpļn²ch p§sŢ jednotlivĨch l§tek 

¼ļastn²c²ch se titrace, coģ znesnadŔuje vyhodnocen² konstanty stability. DruhĨm dŢvodem 

je, ģe zmŊna fluorescence je vĨraznŊ v²ce ovlivnŊna supramolekul§rn² interakc² v porovn§n² 

s absorbanc², jelikoģ PRODAN-CH2-OH je jedinou fluoreskuj²c² l§tkou v syst®mu pŚi 
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kompetitivn² supramolekul§rn² titraci. MŊŚen² fluorescence je tak v porovn§n² s absorbanc² 

zat²ģeno vĨznamnŊ menġ² chybou. Pro vyhodnocen² konstant stability KI a K11 tak byla 

pouģita vĨhradnŊ fluorescence. Absorbance byla d§le mŊŚena pŚi titrac²ch pouze jako 

kontrola pŚ²tomnosti analytu. 

 

4.2 Supramolekul§rn² titrace 

 

4.2.1 Porovn§n² konstant stability PRODAN-CH2-OH s Ŭ-CD a ɓ-CD 

 

Byly stanoveny hodnoty konstant stability supramolekul§rn²ch komplexŢ pro Ŭ-CD a ɓ-CD 

s PRODAN-CH2-OH titraļn² metodou. C²lem tohoto mŊŚen² byl vĨbŊr vhodn®ho 

cyklodextrinu pro dalġ² mŊŚen². Z optickĨch vlastnost² byla pro oba komplexy mŊŚena 

absorbance i fluorescence. Supramolekul§rn² interakce mezi ɔ-CD a PRODAN-CH2-OH je 

slab§ a tento syst®m nebyl mŊŚen21. 

 Na obr§zku 4.6 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                        

PRODAN-CH2-OH + Ŭ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                 

Ŭ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.6 Supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH + Ŭ-CD. Roztok A: fluorofor 10 ÕM; 

roztok B: fluorofor 10 ÕM, Ŭ-CD 16 mM. A ï fluorescenļn² spektrum supramolekul§rn²ho komplexu 

PRODAN-CH2-OH:Ŭ-CD B ï z§vislost intenzity fluorescence na koncentraci Ŭ-CD v oblasti 

spektr§ln²ho maxima 528 nm, vyhodnocen² konstanty stability jako KI = (440 Ñ 135) M-1. 
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Pro mŊŚen² intenzity fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci PRODAN-CH2-OH + Ŭ-CD 

byl pozorov§n jen malĨ n§rŢst intenzity fluorescence s postupnĨm pŚ²davkem                             

Ŭ-cyklodextrinu. Aļkoliv trend prŢbŊhu titraļn² kŚivky do urļit® m²ry odpov²d§ tvorbŊ 

komplexu PRODAN-CH2-OH:Ŭ-CD pŚi reakļn² stechiometrii 1:1, je patrn®, ģe ke tvorbŊ 

komplexu doch§zelo jen ve velmi mal® m²Śe. DŢvodem slab® supramolekul§rn² interakce je 

pravdŊpodobnŊ omezen§ inkluze fluoroforu do ¼zk® kavity Ŭ-cyklodextrinu, kterou je 

podm²nŊn§ stabilita komplexu, a tedy i hodnota konstanty KI. PŚi supramolekul§rn² titraci 

PRODAN-CH2-OH + Ŭ-CD nebyl pozorov§n vlnovĨ posun emitovan®ho z§Śen² a vlnov§ 

d®lka fluorescenļn²ho maxima byla shodn§ s fluorescenļn²mi spektry ļist®ho fluoroforu 

(obr. 4.2). Absence jevu vlnov®ho posunu emitovan®ho z§Śen² mohla bĨt zpŢsobena malĨm 

rozd²lem intenzit fluorescence mezi jednotlivĨmi pŚ²davky Ŭ-cyklodextrinu. VĨsledek 

experimentu uk§zal, ģe Ŭ-cyklodextrin nen² vhodnĨm hostitelem pro PRODAN-CH2-OH pŚi 

studovanĨch metod§ch supramolekul§rn²ch titrac². 

 Na obr§zku 4.7 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                   

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.7 Supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD. Roztok A: fluorofor 10 ÕM; 

roztok B: fluorofor 10 ÕM, ɓ-CD 12,8 mM A ï Fluorescenļn² spektrum supramolekul§rn² titrace 

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD B ï Z§vislost fluorescence na koncentraci ɓ-CD v oblasti spektr§ln²ho 

maxima 513 nm, vyhodnocen² konstanty stability jako KI = (2300 Ñ 100) M-1. 
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MŊŚen² intenzity fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD 

umoģnilo vyhodnocen² konstanty stability vznikaj²c²ho komplexu s relativnŊ n²zkou chybou 

mŊŚen². DŢvodem je vhodn§ velikost kavity ɓ-cyklodextrinu pro PRODAN-CH2-OH. Se 

zvyġuj²c² se  koncentrac² ɓ-cyklodextrinu doch§zelo k posunu maxima emitovan®ho z§Śen² 

od 525 nm k 513 nm. DŢvodem vlnov®ho posunu emitovan®ho z§Śen² je sn²ģen² polarity 

v kavitŊ ɓ-cyklodextrinu, kde je fluorofor do urļit® m²ry chr§nŊn pŚed zh§ġec²mi procesy 

zpŢsobenĨch rozpouġtŊdlem. 

 Experiment z obr§zku 4.7 rovnŊģ poslouģil ke stanoven² optim§ln²ho rozsahu 

koncentrac² ɓ-cyklodextrinu pro n§sledn® titrace jako 0 ï 1 mM. V tomto koncentraļn²m 

rozsahu je pozorov§na nejvŊtġ² zmŊna intenzit fluorescence a mŊŚen§ odezva kop²ruje 

matematickĨ popis stanoven² konstanty stability. D²ky tomu byla konstanta KI pro dalġ² 

mŊŚen® supramolekul§rn² titrace (kapitola 4.2.2) znaļnŊ vyġġ². Na z§kladŊ vĨsledkŢ mŊŚen² 

supramolekul§rn²ch titrac² Ŭ- a ɓ-cyklodextrinu s PRODAN-CH2-OH (obr. 4.6 a 4.7) byl pro 

dalġ² titrace vybr§n ɓ-cyklodextrin jako jedinĨ vhodnĨ hostitel. 

 

4.2.2 Supramolekul§rn² titrace ɓ-CD + PRODAN-CH2-OH 

 

Supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD byly mŊŚeny pro kaģdĨ ļerstvŊ 

pŚipravenĨ roztok ɓ-cyklodextrinu, respektive pro kaģdou s®rii kompetitivn²ch 

supramolekul§rn²ch titrac². Supramolekul§rn² titrace vģdy pŚedch§zela kompetitivn² 

supramolekul§rn² titraci z dŢvodu potlaļen² systematickĨch chyb vzniklĨch nepŚesnou 

nav§ģkou ɓ-cyklodextrinu, odbŊrem z§sobn²ho roztoku fluoroforu a rozd²ly v pŚ²strojov® 

odezvŊ. Grafy vġech supramolekul§rn²ch titrac², ze kterĨch byla stanovena konstanta KI pro 

n§sledn® pouģit² pŚi kompetitivn² supramolekul§rn² titraci jsou uvedeny a pops§ny v kapitole 

4.3, vģdy u pŚ²sluġn® kompetitivn² supramolekul§rn² titrace. V prŢbŊhu mŊŚen² 

experiment§ln²ch dat do pŚedloģen® diplomov® pr§ce doch§zelo k postupn®mu zpŚesŔov§n² 

vĨsledkŢ, a to d²ky prŢbŊģn®mu zisku novĨch zkuġenost² k proveden² jednotlivĨch 

experimentŢ a jejich optimalizaci. PŚehled vġech stanovenĨch konstant stability KI je uveden 

v tabulce 4.1. 
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Tab. 4.1 Hodnoty konstant stability supramolekul§rn²ho komplexu PRODAN-CH2-OH:ɓ-CD (KI), 

stanoven® metodou supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed² pŚi stechiometrii H:G = 1:1.    

Roztok A: PRODAN-CH2-OH (10 ɛM); Roztok B: PRODAN-CH2-OH (10 ɛM), ɓ-CD (2 mM); 

koncentraļn² rozsah ɓ-cyklodextrinu (0 ï 1 mM) 

graf KI [Mī1] graf KI [Mī1] 

obr. 4.8 2810 Ñ 60 obr. 4.18 3150 Ñ 60 

obr. 4.10  2830 Ñ 80 obr. 4.21 2740 Ñ 70 

obr. 4.12  3030 Ñ 40 obr. 4.23 2810 Ñ 40 

obr. 4.14 3010 Ñ 40 obr. 4.26 2900 Ñ 40 

obr. 4.16 3060 Ñ 60   

 

4.3 Kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH 

s BTEX a FU 

 

Metodou kompetitivn² supramolekul§rn² titrace byly stanoveny hodnoty konstant stability 

(K11) pro studovan® substr§ty (benzen, toluen, ethylbenzen, xylen, fluorouracil) ve vodn²m 

prostŚed². Kaģd® s®rii mŊŚen² konstant K11 pŚedch§zelo zmŊŚen² konstanty KI za pouģit² 

stejnĨch z§sobn²ch roztokŢ. V prŢbŊhu kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² byla 

drģena konstantn² koncentrace fluoroforu. Koncentrace ɓ-cyklodextrinu (roztok A) pŚi titraci 

prŢbŊģnŊ klesala v z§vislosti na celkov®m pŚ²davku roztoku B. Po ukonļen² titrace byla 

koncentrace ɓ-cyklodextrinu poloviļn² oproti koncentraci vĨchoz² (1 ï 0,5 mM). 

Koncentrace substr§tu (roztok B) pŚi titraci prŢbŊģnŊ rostla v z§vislosti na celkov®m 

pŚ²davku roztoku B. Po ukonļen² titrace byla koncentrace substr§tu poloviļn² oproti 

koncentraci v roztoku B (tab. 3.11). 

 Bylo zjiġtŊno, ģe pro ¼spŊġn® vyhodnocen² konstanty stability K11 je klesaj²c² 

koncentrace ɓ-cyklodextrinu v prŢbŊhu titrace nezbytn§. DŢvodem je zajiġtŊn² dostateļnĨch 

zmŊn intenzit fluorescence v prŢbŊhu titrace. Byly provedeny kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace s konstantn² koncentrac² fluoroforu a ɓ-cyklodextrinu, nicm®nŊ 

v tŊchto pŚ²padech byly rozd²ly intenzit fluorescence pŚ²liġ mal® a z vĨsledkŢ mŊŚen² nebylo 

moģn® konstantu K11 vyhodnotit.  

 Porovn§n²m poklesu intenzit fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci (bez substr§tu) 

a kompetitivn² supramolekul§rn² titraci (se substr§tem) bylo vylouļeno, ģe je pokles 
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koncentrace ɓ-cyklodextrinu zodpovŊdnĨ za celkovĨ pokles intenzity fluorescence v pŚ²padŊ 

kompetitivn² supramolekul§rn² titrace. MatematickĨ model pro vĨpoļet konstanty stability 

K11 (kapitola 2.5.1) zahrnuje prŢbŊģnou koncentraci ɓ-cyklodextrinu bŊhem titrace, a tak 

vĨpoļet konstanty K11 nen² zmŊnou koncentrace ɓ-cyklodextrinu ovlivnŊn. PŚehled vġech 

stanovenĨch konstant stability K11 je uveden v tabulce 4.2. 

 

4.3.1 Benzen 

 

Pro benzen byly stanoveny hodnoty konstant stability K11 metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed². V pŚ²padŊ benzenu byly sledov§ny dva 

koncentraļn² rozsahy substr§tu; 0 ï 10 mM (obr. 4.9) a 0 ï 4 mM (obr. 4. 11). Kompetitivn² 

supramolekul§rn² titraci pro stanoven² konstanty K11 vģdy pŚedch§z² pŚ²sluġn§ 

supramolekul§rn² titrace (KI), podle kter® byla konstanta K11 vyhodnocov§na. 

 Na obr§zku 4.8 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                 

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  
A B 

4.8 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 0,9 mM) ve vodŊ, B ï 

vyhodnocen² konstanty KI = (2810 Ñ 60) Mī1 

 

Intenzita fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.8) byla celkovŊ niģġ² v porovn§n² 

s dalġ²mi titracemi. DŢvodem mŢģe bĨt nespr§vn§ pŚ²prava roztokŢ A a B nebo ġpatnŊ 

nastaven§ clona laserov® diody bud²c²ho z§Śen². Tato titrace byla rovnŊģ prov§dŊna jako 

jedna z prvn²ch, proto je koncentraļn² rozsah ɓ-cyklodextrinu lehce odliġnĨ od dalġ²ch 

supramolekul§rn²ch titraci. V prŢbŊhu praktick® ļ§sti pr§ce byla postupnŊ optimalizov§na 
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pŚ²prava roztokŢ i metodick® proveden² titrace. 

 Na obr§zku 4.9 jsou fluorescenļn² spektra kompetitivn² supramolekul§rn² titrace 

PRODAN-CH2-OH a benzenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na 

koncentraci benzenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafu z§vislosti 

St/P na Q pro vyhodnocen² konstanty stability K11. 

 

  

A B 

 

 

C  

Obr. 4.9 A ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + benzen (0 ï 10 mM) ve vodŊ B ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²m maximu 514 nm C ï graf 

z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (145 Ñ 10) Mī1 podle KI = (2810 Ñ 60) 

Mī1 (obr. 4.8). 

 

VĨsledek titrace (obr. 4.9) byl zat²ģen relativnŊ znaļnou chybou v porovn§n² s dalġ²mi 

titracemi pro benzen. DŢvodem mŢģe bĨt vyġġ² koncentraļn² rozsah benzenu. 

U koncentrovanŊjġ²ho roztoku rovnŊģ doch§z² k odpaŚov§n² benzenu ve vŊtġ² m²Śe. 
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 Na obr§zku 4.10 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace              

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci               

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.10 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (2830 Ñ 80) Mī1 

 

Intenzita fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.10) byla srovnateln§ s dalġ²mi 

titracemi. Navzdory celkovŊ vyġġ² intenzity fluorescence v porovn§n² s prvn² 

supramolekul§rn² titrac² pro benzen (obr. 4.8) byla konstanta stability KI pro obŊ titrace 

velmi podobn§. 

 Na obr§zku 4.11 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch 

titrac² PRODAN-CH2-OH a benzenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit fluorescence 

na koncentraci benzenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafŢ z§vislosti 

St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² titraci jsou 

uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.11 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + benzen (0 ï 4 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï graf 

z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (180 Ñ 10) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (195 Ñ 10) Mī1 podle KI = (2830 Ñ 80) Mī1 (obr. 4.10) 

 

VĨsledky titrac² (obr. 4.11) poskytovaly velmi podobnou konstantu K11 pŚi nepatrn®m 

rozd²lu intenzit fluorescence mezi obŊma titracemi. 
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4.3.2 Toluen 

 

Pro toluen byly stanoveny hodnoty konstant stability K11 metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed². V pŚ²padŊ toluenu byl sledov§n jedinĨ 

koncentraļn² rozsah substr§tu. Kompetitivn² supramolekul§rn² titraci pro stanoven² 

konstanty K11 vģdy pŚedch§z² pŚ²sluġn§ supramolekul§rn² titrace (KI), podle kter® byla 

konstanta K11 vyhodnocov§na. 

 Na obr§zku 4.12 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                     

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.12 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (3030 Ñ 40) Mī1 

 

Konstanta stability KI zmŊŚen§ pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.12) odpov²dala prŢmŊrn® 

hodnotŊ namŊŚenĨch konstant KI. MŊŚen² bylo zat²ģeno malou chybou a vĨsledek mŊŚen² se 

bl²ģ² ide§ln²mu prŢbŊhu titraļn² kŚivky. 

 Na obr§zku 4.13 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch 

titrac² PRODAN-CH2-OH a toluenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit fluorescence 

na koncentraci toluenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafŢ z§vislosti 

St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² titraci jsou 

uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.13 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + toluen (0 ï 2 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï graf 

z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (325 Ñ 10) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (480 Ñ 20) Mī1 podle KI = (3030 Ñ 40) Mī1 (obr. 4.12) 
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Pro obŊ titrace (obr. 4.13) byla vĨchoz² intenzita fluorescence velmi podobn§. V koneļn® 

f§zi titrac² byl vġak rozd²l intenzit mezi titracemi znaļnĨ. Rozd²l intenzit fluorescence se 

projevil i v grafech z§vislosti St/P na Q, kdy v pŚ²padŊ druh® titrace (obr. 4.13 F) byl sklon 

proloģen® pŚ²mky o tŚetinu niģġ² v porovn§n² s prvn² titrac² (obr. 4.13 E). Tomu odpov²daj² i 

stanoven® konstanty K11 pro jednotliv® titrace. 

 PŚ²ļinou mŢģe bĨt niģġ² koncentrace toluenu v roztoku B v pŚ²padŊ prvn² titrace 

(obr. 4.13 A, C, E), coģ mohlo bĨt zpŢsobeno prŢbŊģnĨm odpaŚov§n²m toluenu z roztoku. 

Z prŢbŊhu prvn² titrace pŚi emisn²m maximu (obr. 4.13 C) je patrn®, ģe prŢbŊh titrace nebyl 

ide§ln². Dalġ² pŚ²ļinou mŢģe bĨt vyġġ² koncentrace toluenu v roztoku B v pŚ²padŊ druh® 

titrace (obr. 4.13 B, D, F), coģ mohlo bĨt zpŢsobeno nespr§vnou pŚ²pravou z§sobn²ho 

roztoku toluenu ļi roztoku B. PrŢbŊh druh® titrace pŚi emisn²m maximu (obr. 4.13 D) se vġak 

daleko v²ce podob§ ide§ln²mu prŢbŊhu v porovn§n² s prŢbŊhem prvn² titrace (obr. 4.13 C). 

Stanoven® konstanty stability K11 tak byly pro obŊ titrace znaļnŊ odliġn®. 

 Na obr§zku 4.14 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace              

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.14 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (3010 Ñ 40) Mī1 

 

Konstanta stability KI zmŊŚen§ pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.14) odpov²dala prŢmŊrn® 

hodnotŊ namŊŚenĨch konstant KI a prŢbŊh titraļn² kŚivky byl t®mŊŚ ide§ln². 
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 Na obr§zku 4.15 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch 

titrac² PRODAN-CH2-OH a toluenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit fluorescence na 

koncentraci toluenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafŢ z§vislosti St/P 

na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² titraci jsou 

uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.15 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + toluen (0 ï 2 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï graf 

z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (360 Ñ 20) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (390 Ñ 10) Mī1 podle KI = (3010 Ñ 40) Mī1 (obr. 4.14) 



48 
 

 

 

Kompetitivn² titrace (obr. 4.15) vykazovaly velmi podobnĨ prŢbŊh i stanovenou konstantu 

stability K11. Hodnoty konstant K11 z toho experimentu (obr. 4.15) se bl²ģ² prŢmŊrn® hodnotŊ 

z pŚedch§zej²c²ho experimentu pro toluen (obr. 4.13).  

 NamŊŚen® hodnoty konstanty K11 pro toluen jsou pŚibliģnŊ dvakr§t vyġġ² neģ 

namŊŚen® hodnoty konstanty K11 pro benzen. DŢvodem je pravdŊpodobnŊ lepġ² z§chyt a 

ukotven² toluenu v kavitŊ ɓ-cyklodextrinu, a to d²ky jeho methylov® skupinŊ, pomoc² kter® 

toluen obs§hne vŊtġ² prostor v kavitŊ. 

 

4.3.3 Ethylbenzen 

 

Pro ethylbenzen byly stanoveny hodnoty konstant stability K11 metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed². V pŚ²padŊ ethylbenzenu byl sledov§n jedinĨ 

koncentraļn² rozsah substr§tu. Kompetitivn² supramolekul§rn² titraci pro stanoven² 

konstanty K11 vģdy pŚedch§z² pŚ²sluġn§ supramolekul§rn² titrace (KI), podle kter® byla 

konstanta K11 vyhodnocov§na. 

 Na obr§zku 4.16 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace              

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.16 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (3060 Ñ 60) Mī1 

 

 



49 
 

 

Konstanta stability KI zmŊŚen§ pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.16) odpov²dala prŢmŊrn® 

hodnotŊ namŊŚenĨch konstant KI. MŊŚen² bylo zat²ģeno malou chybou a vĨsledek mŊŚen² se 

bl²ģ² ide§ln²mu prŢbŊhu titraļn² kŚivky. 

 Na obr§zku 4.17 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch 

titrac² PRODAN-CH2-OH a ethylbenzenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit fluorescence na 

koncentraci ethylbenzenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafŢ 

z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² 

titraci jsou uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.17 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + ethylbenzen (0 ï 0,48 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï 

graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (1640 Ñ 50) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (1275 Ñ 50) Mī1 podle KI = (3060 Ñ 60) Mī1 (obr. 4.16) 
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Kompetitivn² supramolekul§rn² titrace ethylbenzenu (obr. 4.17) vykazovaly podobnou 

vĨchoz² intenzitu fluorescence. V pŚ²padŊ druh® titrace ethylbenzenu (obr. 4.17 B, D, F) byla 

koneļn§ intenzita fluorescence vyġġ². Z koncentraļn² z§vislosti intenzity fluorescence druh® 

titrace v emisn²m maximu (obr. 4.17 D) je patrn®, ģe prŢbŊh titrace nebyl ide§ln². 

PŚ²leģitostnŊ doch§zelo i k m²rn®mu zvĨġen² intenzity fluorescence mezi pŚ²davky. To mŢģe 

bĨt zpŢsobeno odpaŚen²m ļ§sti ethylbenzenu bŊhem titrace nebo ze z§sobn²ch roztokŢ, 

pŚ²padnŊ pŢsoben²m hydrofobn²ho efektu na molekuly ethylbenzenu, kdy dojde k vytvoŚen² 

emulze mikroskopickĨch kapiļek nerozpuġtŊn®ho ethylbenzenu. Tyto molekuly se pak 

nemohou ¼ļastnit kompetitivn² supramolekul§rn² interakce. V pŚ²padŊ prvn² titrace 

(obr. 4.17 A, C, E) byl pozorov§n oļek§vanĨ trend prŢbŊhu titrace a mŊŚen² bylo zat²ģeno 

relativnŊ malou chybou. Rozd²ly konstant stability K11 pro ethylbenzen odpov²daj² rozd²lŢm 

pozorovanĨm v kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac²ch pro ostatn² substr§ty. 

 Na obr§zku 4.18 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace               

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.18 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (3150 Ñ 60) Mī1 

 

PŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.18) byla namŊŚena nejvyġġ² konstanta stability KI. Jej² 

hodnota se z§sadnŊ neliġġ² od pŚedchoz²ch hodnot konstant KI a odpov²d§ oļek§van®mu 

vĨsledku. MŊŚen² bylo rovnŊģ zat²ģeno jen malou chybou. 

 Na obr§zku 4.19 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch 

titrac² PRODAN-CH2-OH a ethylbenzenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit fluorescence na 
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koncentraci ethylbenzenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafŢ 

z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² 

titraci jsou uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.19 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + ethylbenzen (0 ï 0,48 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E 

ï graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (1300 Ñ 50) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (1520 Ñ 60) Mī1 podle KI = (3150 Ñ 60) Mī1 (obr. 4.18) 
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Aļkoliv prŢbŊh titrac² ethylbenzenu (obr. 4.19) nebyl ide§ln², odpov²dal oļek§van®mu 

trendu kompetitivn² supramolekul§rn² titrace. Rozd²ly konstant K11 byly velmi podobn® 

rozd²lu konstant K11 pozorovan®m pŚi prvn² s®rii mŊŚen² ethylbenzenu (obr. 4.17). Rozd²ly 

stanovenĨch konstant K11 pro ethylbenzen odpov²daly pozorovanĨm rozd²lŢm konstant K11 

pro ostatn² substr§ty. 

 NamŊŚen® hodnoty konstant K11 pro ethylbenzen jsou nŊkolikan§sobnŊ vyġġ² neģ 

namŊŚen® hodnoty konstant K11 pro benzen a toluen. DŢvodem je pravdŊpodobnŊ lepġ² 

z§chyt a ukotven² ethylbenzenu v kavitŊ ɓ-cyklodextrinu, a to d²ky jeho ethylov® skupinŊ, 

pomoc² kter® ethylbenzen obs§hne vŊtġ² prostor v kavitŊ. 

 

4.3.4 Xylen 

 

Pro xylen byly stanoveny hodnoty konstant stability K11 metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed². V pŚ²padŊ xylenu byl sledov§n jedinĨ 

koncentraļn² rozsah substr§tu. Konstanta K11 byla stanovena pro izomericky ļistĨ p-xylen a 

pro smŊs izomerŢ xylenu. Na obr§zku 4.20 jsou fluorescenļn² spektra kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH a izomerick® smŊsi xylenu s ɓ-CD vļetnŊ 

z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci xylenu pro zvolenou vlnovou d®lku 

spektr§ln²ho maxima a grafu z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstanty stability K11. 

Tato titrace byla mŊŚena v jedn® s®rii s ethylbenzenem (obr. 4.17) a pro stanoven² konstanty 

K11 pouģita stejn§ supramolekul§rn² titrace s konstantou KI = (3060 Ñ 60) Mī1 (obr. 4.16). 
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Obr. 4.20 A ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + xylen (izomerick§ smŊs) (0 ï 0,48 mM) ve vodŊ B ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²m 

maximu 513,8 nm C ï graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty 

K11 = (1720 Ñ 70) Mī1 podle KI = (3060 Ñ 60) Mī1 (obr. 4.16) 

 

Pro izomerickou smŊs xylenu byla vyhodnocena jedin§ konstanta K11. Ostatn² mŊŚen² 

izomerick® smŊsi nebylo moģn® vyhodnotit, protoģe prŢbŊhy titrace se pŚ²liġ odchylovaly od 

line§rnŊ klesaj²c²ho trendu z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci substr§tu. 

Aļkoliv prŢbŊh titrace izomerick® smŊsi xylenu pŚi fluorescenļn²m maximu (obr. 4.20 B) 

odpov²dal line§rn²mu poklesu intenzity fluorescence, vyhodnocen² konstanty K11 

(obr. 4.20 C) bylo zat²ģeno relativnŊ velkou chybou.  

 Pro lepġ² pochopen² supramolekul§rn² interakce xylenu s ɓ-cyklodextrinem by bylo 

vhodn® stanoven² konstanty K11 pro kaģdĨ izomer zvl§ġŠ, a to z nŊkolika nez§vislĨch 

experimentŢ. Z dŢvodu ļasov® n§roļnosti nebyla tato mŊŚen² uskuteļnŊna. 
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 Na obr§zku 4.21 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace             

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci               

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 

 

  

A B 

Obr. 4.21 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (2740 Ñ 70) Mī1 

 

PŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.21) byla namŊŚena nejniģġ² konstanta stability KI. Jej² 

hodnota se z§sadnŊ neliġ² od pŚedchoz²ch hodnot konstant KI a odpov²d§ oļek§van®mu 

vĨsledku. Na obr§zku 4.22 jsou fluorescenļn² spektra dvou kompetitivn²ch 

supramolekul§rn²ch titrac² PRODAN-CH2-OH a p-xylenu s ɓ-CD vļetnŊ z§vislost² intenzit 

fluorescence na koncentraci p-xylenu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a 

grafŢ z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Souvisej²c² grafy pro 

konkr®tn² titraci jsou uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec B, D, F). 
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Obr. 4.22 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + p-xylen (0 ï 0,48 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï graf 

z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (1300 Ñ 60) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (1220 Ñ 50) Mī1 podle KI = (2740 Ñ 70) Mī1 (obr. 4.21) 
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PŚi kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac²ch p-xylenu byl pozorov§n neline§rn² prŢbŊh 

titrace pŚi fluorescenļn²m maximu (obr. 4.22 C,D), na rozd²l od oļek§van®ho line§rn²ho 

trendu. I pŚes pozorovanĨ neline§rn² prŢbŊh bylo moģn® vyhodnocen² konstanty K11 pro obŊ 

titrace. 

 NamŊŚen® hodnoty K11 pro izomerickou smŊs xylenu i p-xylen jsou nŊkolikan§sobnŊ 

vyġġ² neģ namŊŚen® hodnoty K11 pro benzen a toluen a jsou srovnateln® s namŊŚenĨmi 

hodnotami K11 pro ethylbenzen. DŢvodem je pravdŊpodobnŊ lepġ² z§chyt a ukotven² xylenu 

v kavitŊ ɓ-cyklodextrinu oproti benzenu a toluenu, a to d²ky jeho dvŊma methylovĨm 

skupin§m, pomoc² kterĨch xylen obs§hne vŊtġ² prostor v kavitŊ. 

 Z namŊŚen® hodnoty K11 pro izomerickou smŊs xylenu (obr. 4.20) je patrn®, ģe 

izomerick§ smŊs vykazovala vyġġ² tendenci ke tvorbŊ komplexu s ɓ-cyklodextrinem. 

To mŢģe bĨt zpŢsobeno pŚ²tomnost² vġech struktur§ln²ch izomerŢ xylenu, zejm®na o-xylenu 

a m-xylenu. Je moģn®, ģe tyto izomery jsou l®pe zachyceny a ukotveny v kavitŊ                              

ɓ-cyklodextrinu oproti p-xylenu, kterĨ byl mŊŚen zvl§ġŠ jako izolovanĨ izomer. 

 NamŊŚen® hodnoty konstant K11 pro p-xylen (obr. 4.22) jsou srovnateln® 

s namŊŚenĨmi hodnotami K11 pro ethylbenzen. To naznaļuje podobnou afinitu obou l§tek 

k inkluzi do kavity ɓ-cyklodextrinu a jejich zachycen² v kavitŊ. 

 

4.3.5 5-fluorouracil 

 

Pro 5-fluorouracil byly stanoveny hodnoty konstant stability K11 metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed². V pŚ²padŊ 5-fluorouracilu byl sledov§n jedinĨ 

koncentraļn² rozsah substr§tu. Kompetitivn² supramolekul§rn² titraci pro stanoven² 

konstanty K11 vģdy pŚedch§z² pŚ²sluġn§ supramolekul§rn² titrace (KI), podle kter® byla 

konstanta K11 vyhodnocov§na. 

 Na obr§zku 4.23 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 
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Obr. 4.23 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (2810 Ñ 40) Mī1 

 

Konstanta stability KI zmŊŚen§ pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.23) byla niģġ² v porovn§n² 

s ostatn²mi konstantami KI. MŊŚen² bylo nicm®nŊ zat²ģeno malou chybou a vĨsledek mŊŚen² 

se bl²ģil ide§ln²mu prŢbŊhu titraļn² kŚivky. Na obr§zku 4.24 jsou fluorescenļn² spektra dvou 

kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² PRODAN-CH2-OH a FU s ɓ-CD vļetnŊ 

z§vislost² intenzit fluorescence na koncentraci 5-fluorouracilu pro zvolenou vlnovou d®lku 

spektr§ln²ho maxima a grafŢ z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. 

Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² titraci jsou uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec 

B, D, F). 
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Obr. 4.24 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + 5-fluorouracil (0 ï 4 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech 

E ï graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (180 Ñ 10) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (270 Ñ 10) Mī1 podle KI = (2810 Ñ 40) Mī1 (Obr. 4.23) 
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PrŢbŊh kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pro 5-fluorouracil (obr. 4.24) odpov²dal 

pŚedpokl§dan®mu prŢbŊhu titrace a byl pozorov§n line§rn² pokles intenzity fluorescence 

v z§vislosti na koncentraci 5-fluorouracilu v roztoku. VĨhodou 5-fluorouracilu pro tuto 

metodu je fakt, ģe v porovn§n² s ostatn²mi substr§ty je dobŚe rozpustnĨ ve vodŊ a nedoch§z² 

k jeho odpaŚov§n² z roztoku v prŢbŊhu experimentu40. Aļkoliv byla celkov§ zmŊna intenzity 

fluorescence v prŢbŊhu titrace vyġġ² neģ v pŚ²padŊ ostatn²ch substr§tŢ, k supramolekul§rn² 

interakci mezi 5-fluorouracilem a ɓ-cyklodextrinem doch§zelo jen velmi m§lo, coģ je patrn® 

z hodnot konstant stability K11. To je zpŢsobeno vyġġ² koncentrac² 5-fluorouracilu 

v roztoku B. 

 V pŚ²padŊ druh® titrace pro 5-fluorouracil (obr. 4.24 B, D, F) byla vyġġ² poļ§teļn² a 

niģġ² koneļn§ intenzita fluorescence. DŢvodem mohou bĨt nepŚesn® pŚ²davky roztokŢ A a B 

do kyvety. To se projevilo i pŚi vyhodnocov§n² konstanty K11 (obr. 4.24 F), kdy proloģen² 

pŚ²mky bylo zat²ģeno vyġġ² chybou v porovn§n² s prvn² titrac² (obr. 4.24 E). Z toho vyplĨv§ 

i znaļnĨ rozptyl obou konstant K11. 

 Na obr§zku 4.25 jsou fluorescenļn² spektra kompetitivn² supramolekul§rn² titrace 

PRODAN-CH2-OH a FU s ɓ-CD vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci       

5-fluorouracilu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima a grafu z§vislosti St/P na 

Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. Roztok B byl pŚipraven ze starġ²ho z§sobn²ho 

roztoku 5-fluorouracilu, z§sobn² roztoky ostatn²ch sloģek ¼ļastn²c²ch se titrace byly pouģity 

stejn® jako pŚi supramolekul§rn² titraci v obr§zku 4.23. Konstanta K11 pro tuto titraci byla 

stanovena pomoc² pŚ²sluġn® konstanty KI = (2810 Ñ 40) Mī1. 
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Obr. 4.25 A ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + 5-fluorouracil (0 ï 4 mM) ve vodŊ B ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²m maximu 514 nm 

C ï graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (250 Ñ 10) Mī1 podle 

KI = (2810 Ñ 40) Mī1 (obr. 4.23) 

 
PrŢbŊh a vĨsledky kompetitivn² supramolekul§rn² titrace (obr. 4.25) je srovnatelnĨ 

s pŚedchoz²mi titracemi pro 5-fluorouracil. Aļkoliv byl pouģit starġ² roztok substr§tu, pŚi 

mŊŚen² nebyl pozorov§n jakĨkoliv vliv zpŢsobenĨ pŚ²padnou degradac² analytu v z§sobn²m 

roztoku. 

 Na obr§zku 4.26 jsou fluorescenļn² spektra supramolekul§rn² titrace                 

PRODAN-CH2-OH + ɓ-CD, vļetnŊ z§vislosti intenzity fluorescence na koncentraci                

ɓ-cyklodextrinu pro zvolenou vlnovou d®lku spektr§ln²ho maxima. 
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Obr. 4.26 A ï supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD (0 ï 1 mM) ve vodŊ, 

B ï vyhodnocen² konstanty KI = (2900 Ñ 40) Mī1 

 

Konstanta stability KI zmŊŚen§ pŚi supramolekul§rn² titraci (obr. 4.22) byla lehce niģġ² 

v porovn§n² s ostatn²mi konstantami KI. MŊŚen² bylo zat²ģeno velmi malou chybou a prŢbŊh 

titraļn² kŚivky byl t®mŊŚ ide§ln². Na obr§zku 4.27 jsou fluorescenļn² spektra dvou 

kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² PRODAN-CH2-OH a FU s ɓ-CD vļetnŊ 

z§vislost² intenzit fluorescence na koncentraci 5-fluorouracilu pro zvolenou vlnovou d®lku 

spektr§ln²ho maxima a grafŢ z§vislosti St/P na Q pro vyhodnocen² konstant stability K11. 

Souvisej²c² grafy pro konkr®tn² titraci jsou uvedeny ve sloupc²ch (sloupec A, C, E; sloupec 

B, D, F). 
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Obr. 4.27 A,B ï kompetitivn² supramolekul§rn² titrace PRODAN-CH2-OH (10 ÕM) + ɓ-CD 

(1 ï 0,5 mM) + 5-fluorouracil (0 ï 4 mM) ve vodŊ C,D ï prŢbŊh titrace pŚi emisn²ch maximech E ï 

graf z§vislosti St/P na parametru Q pro vĨpoļet konstanty K11 = (160 Ñ 10) Mī1 F ï a pro vĨpoļet 

konstanty K11 = (155 Ñ 10) Mī1 podle KI = (2900 Ñ 40) Mī1 (obr. 4.26) 
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PrŢbŊhy kompetitivn²ch supramolekul§rn²ch titrac² pro 5-fluorouracil (obr. 4.27) 

vykazovaly neline§rn² prŢbŊh z§vislost² intenzity fluorescence na koncentraci                             

5-fluorouracilu pŚi fluorescenļn²m maximu (obr. 4.27 C,D), kterĨ byl pozorov§n i u                 

p-xylenu. DŢvodem mŢģe bĨt vyġġ² koncentrace pouģit®ho z§sobn²ho roztoku                             

5-fluorouracilu, jelikoģ prŢbŊh obou titrac² je velmi podobnĨ. Konstanty K11 byly v t®to s®rii 

mŊŚen² niģġ² neģ v pŚedchoz²ch titrac²ch. To mŢģe souviset i s rozd²lnou hodnotou konstanty 

KI, podle kter® byly pŚ²sluġn® konstanty K11 stanoveny. 

 NamŊŚen® hodnoty K11 pro 5-fluorouracil jsou srovnateln® s namŊŚenĨmi hodnotami 

K11 pro benzen. Aļkoliv jsou 5-fluorouracil a benzen znaļnŊ odliġn® molekuly, je patrn® ģe 

k tvorbŊ komplexu FU:ɓ-CD doch§z² v podobn® m²Śe jako v pŚ²padŊ benzenu. 

 DŢvodem n²zk® afinity 5-fluorouracilu k hydrofobn² kavitŊ ɓ-cyklodextrinu mŢģe 

bĨt jeho relativnŊ vysok§ polarita v porovn§n² s ostatn²mi substr§ty, kter§ je zpŢsobena 

pŚ²tomnost² heteroatomŢ v molekule. Protoģe byly pro kompetitivn² titraci 5-fluorouracilu 

pouģity relativnŊ vysok® koncentrace a v absorpļn²m spektru FU byla pozorov§na tvorba 

agreg§tŢ molekul FU (kapitola 4.1, obr. 4.5), lze pŚedpokl§dat, ģe tato vlastnost mŢģe m²t 

z§sadn² vliv na tvorbu komplexu FU:ɓ-CD. Pro lepġ² pochopen² supramolekul§rn² interakce 

5-fluorouracil s ɓ-cyklodextrinem by byl ģ§douc² podrobnŊjġ² vĨzkum zamŊŚenĨ na tyto dvŊ 

konkr®tn² molekuly. 

 

 

 V tabulce 4.2 je souhrn vġech stanovenĨch konstant stability K11 pro jednotliv® 

substr§ty, vļetnŊ vĨchoz² konstanty KI pro konkr®tn² titraci. V tabulce je vģdy uveden 

koncentraļn² rozsah substr§tu v prŢbŊhu titrace. Koncentrace fluoroforu byla vģdy 

konstantn² (10 ɛM) a koncentraļn² rozsah ɓ-cyklodextrinu byl pro vġechny titrace stejnĨ 

(0 ï 1 mM). V tabulce 4.2 je rovnŊģ uvedeno porovn§n² s publikovanĨmi vĨsledky 

v odborn® l iteratuŚe, kter® byly z²sk§ny pomoc² jinĨch metod. 
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Tab. 4.2 Stanoven® hodnoty konstant stability supramolekul§rn²ho komplexu substr§t:ɓ-CD (K11) 

metodou kompetitivn² supramolekul§rn² titrace ve vodn®m prostŚed² pŚi stechiometrii H:G = 1:1. 

Roztok A: PRODAN-CH2-OH (10 ɛM) + ɓ-CD (1 mM); Roztok B: PRODAN-CH2-OH (10 ɛM) 

+ substr§t; koncentraļn² rozsah ɓ-CD (1 ï 0,5 mM). Porovn§n² s vĨsledky v odborn® literatuŚe. 

substr§t koncentraļn² 

rozsah [mM] 

graf KI [M -1] 

 

K11 [Mī1] 

tato pr§ce 

K11 [Mī1] 

literatura 

benzen 0 ï 10 obr. 4.9 2810 Ñ 60 145 Ñ 10 128 [41] 

 0 ï 4 obr. 4.11 2830 Ñ 80 185 Ñ 10 107 Ñ 31 [43] 

    190 Ñ 10 169 [44] 

      

toluen 0 ï 2 obr. 4.13 3030 Ñ 40 325 Ñ 10 158 [41] 

    480 Ñ 20 172 Ñ 4 [42] 

  obr. 4.15 3010 Ñ 40 360 Ñ 20 115,3 Ñ 7,4 [45] 

    390 Ñ 10  

      

ethylbenzen 0 ï 0,48 obr. 4.17 3060 Ñ 60 1640 Ñ 50 392 [41] 

    1275 Ñ 50 289 Ñ 172 [42] 

  obr. 4.19 3150 Ñ 60 1300 Ñ 50  

    1520 Ñ 60  

      

xylen (smŊs) 0 ï 0,48 obr. 4.20 3060 Ñ 60 1720 Ñ 70  

      

p-xylen 0 ï 0,48 obr. 4.22 2740 Ñ 70 1300 Ñ 60 218 Ñ 66 [42] 

    1220 Ñ 50 230 [46] 

      

5-fluorouracil 0 ï 4 obr. 4.24 2810 Ñ 40 180 Ñ 10 148 [47] 

    270 Ñ 10 155,3 [48] 

  obr. 4.25  250 Ñ 10  

  obr. 4.27 2900 Ñ 40 160 Ñ 10  

    155 Ñ 10  
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Opticky stanoven® hodnoty konstant stability K11 pro studovan® l§tky a ɓ-cyklodextrin 

metodou kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pŚi stechiometrii H:G = 1:1 za vyuģit² 

fluorescence PRODAN-CH2-OH byly porovn§ny s dostupnou odbornou literaturou. 

 V dostupn® literatuŚe bylo nalezeno jen velmi omezen® mnoģstv² relevantn²ch ļl§nkŢ 

zabĨvaj²c²ch se podobnou problematikou. V ģ§dn®m z dostupnĨch zdrojŢ nebylo v dobŊ 

vypracov§n² pŚedloģen® diplomov® pr§ce nalezeno stanoven² konstanty stability 

studovanĨch l§tek vyuģit²m mŊŚen² zmŊn fluorescence. 

 Pro benzen byla v literatuŚe konstanta stability mŊŚena metodami Ăstatic headspaceñ 

(SHSGC) plynovou chromatografi²41,42, vysoko¼ļinnou kapalinovou chromatografi² 

(HPLC)43, kalorimetricky a pomoc² tlaku par nad kapalinou44. Hodnoty konstant stability 

pro benzen namŊŚen® v t®to pr§ci byly v porovn§n² s hodnotami v literatuŚe lehce vyġġ², 

avġak st§le velmi dobŚe odpov²daly rozsahu hodnot publikovanĨch v odborn® literatuŚe. 

 Pro toluen byla v literatuŚe konstanta stability mŊŚena metodou SHSGC plynovou 

chromatografi²41,42 a metodou vysoko¼ļinn® kapalinov® chromatografie s extrakc² na pevn® 

f§zi (SPE-HPLC)45. Hodnoty konstant stability pro toluen namŊŚen® v t®to pr§ci byly 

v porovn§n² s hodnotami v literatuŚe opŊt vyġġ², avġak srovn§n²m pomŊru konstant K11 pro 

benzen a toluen s pomŊrem konstant stability uvedenĨmi v literatuŚe byly vyhodnoceny 

konstanty K11 pro toluen jako odpov²daj²c². 

 Pro ethylbenzen byla v literatuŚe konstanta stability mŊŚena pouze metodou SHSGC 

plynovou chromatografi²41,42. V pŚ²padŊ ethylbenzenu byly namŊŚen® konstanty K11 znatelnŊ 

vyġġ² v porovn§n² s hodnotami v literatuŚe. To mŢģe bĨt zpŢsobeno interakc² ethylbenzenu 

s PRODAN-CH2-OH, kdy dojde k ovlivnŊn² fluorescence fluoroforu a kvŢli tomu se mŢģe 

konstanta K11 jevit jako zd§nlivŊ vyġġ². Pro optimalizaci fluorescenļn² kompetitivn² titrace 

s vyuģit²m PRODAN-CH2-OH by bylo vhodn® podrobnŊ prostudovat moģnou interakci 

fluoroforu s ethylbenzenem. 

 Pro xylen byla v literatuŚe konstanta stability mŊŚena metodami SHSGC plynovou 

chromatografi²42, vysoko¼ļinnou kapalinovou chromatografi² s extrakc² na pevn® f§zi  

(SPE-HPLC)45 a transportn² metodou46. V pŚ²padŊ xylenu byly namŊŚen® konstanty K11 opŊt 

znatelnŊ vyġġ² v porovn§n² s hodnotami v literatuŚe, podobnŊ jako u ethylbenzenu. Zd§nlivŊ 

vyġġ² konstanta K11 mŢģe bĨt takt®ģ zpŢsobena interakc² xylenu s fluoroforem. V literatuŚe 

byl mŊŚen vģdy kaģdĨ izomer xylenu zvl§ġŠ. Byly tak porovn§v§ny jen hodnoty konstant 

K11 pro p-xylen. MŊŚen² smŊsi izomerŢ xylenu bylo ch§p§no sp²ġe jako orientaļn². 
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 Pro 5-fluorouracil byla v literatuŚe konstanta stability mŊŚena titraļn² metodou 

s vyuģit²m UV/Vis absorpce47,48. Hodnoty konstant stability pro 5-fluorouracil namŊŚen® 

v t®to pr§ci byly opŊt lehce vyġġ², nicm®nŊ st§le odpov²daly velmi dobŚe hodnot§m 

v odborn® literatuŚe. Supramolekul§rn² interakce 5-fluorouracilu s ɓ-cyklodextrinem je 

v porovn§n² s ostatn²mi studovanĨmi l§tkami znaļnŊ sloģitŊjġ². KvŢli pŚ²tomnosti 

heteroatomŢ a funkļn²ch skupin v 5-fluorouracilu mŢģe mezi FU a ɓ-CD doch§zet kromŊ 

host-guest interakce i k ŚadŊ dalġ²ch interakc². Dalġ² promŊnnou je interakce FU se sebou 

samĨm uģ pŚi relativnŊ n²zkĨch koncentrac²ch v roztoku. Tato problematika je v literatuŚe 

podrobnŊ studov§na49.  
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5 Z§vŊr 

 

V pŚedloģen® diplomov® pr§ci byly stanoveny konstanty stability supramolekul§rn²ch 

komplexŢ organickĨch aromatickĨch l§tek BTEX (benzen, toluen, ethylbenzen, xylen) a      

5-fluorouracilu s ɓ-cyklodextrinem ve vodn®m prostŚed² metodou kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace za vyuģit² fluorescence deriv§tu PRODAN-CH2-OH o zn§m® 

reakļn² stechiometrii s ɓ-cyklodextrinem (1:1). 

 Byly charakterizov§ny optick® vlastnosti (absorbance, fluorescence) studovanĨch 

l§tek vstupuj²c²ch do vz§jemn® supramolekul§rn² interakce. N§slednŊ byly provedeny 

supramolekul§rn² titrace fluoroforu s Ŭ- a ɓ-cyklodextrinem, kdy ɓ-cyklodextrin byl vybr§n 

jako vhodnĨ hostitel pro supramolekul§rn² interakci s fluoroforem. Metodou 

supramolekul§rn² titrace byla stanovena konstanta stability KI komplexu                     

PRODAN-CH2-OH:ɓ-CD a probŊhla optimalizace koncentrac² jednotlivĨch sloģek pro 

kompetitivn² supramolekul§rn² titraci. Byl sestrojen matematickĨ model pro vĨpoļet 

konstanty stability K11 ze zmŊn intenzity fluorescence v prŢbŊhu kompetitivn² 

supramolekul§rn² titrace pro syst®m studovanĨ arom§t:ɓ-CD. N§slednŊ byly provedeny 

kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pro jednotliv® studovan® l§tky (benzen, toluen, 

ethylbenzen, xylen, 5-fluorouracil) s  ɓ-cyklodextrinem a  PRODAN-CH2-OH a byly 

stanoveny konstanty stability K11. 

 Na z§kladŊ stanovenĨch hodnot konstant K11 bylo zjiġtŊno, ģe chemick§ struktura 

molekul studovanĨch l§tek m§ vliv na tvorbu inkluzn²ho komplexu s ɓ-cyklodextrinem. 

Pro studovan® aromatick® l§tky BTEX platilo, ģe ļ²m je postrann² ŚetŊzec na aromatick®m 

j§dru sloģitŊjġ², t²m l®pe molekula vypln² kavitu ɓ-cyklodextrinu a o to v²ce je vznikaj²c² 

komplex stabilnŊjġ². V pŚ²padŊ 5-fluorouracilu byla pozorovan§ stabilita 

supramolekul§rn²ho komplexu podobn§ jako v pŚ²padŊ benzenu. KvŢli pŚ²tomnosti 

heteroatomŢ a atomu fluoru v molekule FU je pravdŊpodobn®, ģe mezi FU a                                 

ɓ-cyklodextrinem doch§z² i k dalġ²m supramolekul§rn²m interakc²m. UpŚesnŊn² typu tŊchto 

interakc² vyģaduje dalġ² experiment§ln² i teoretick® studium. 

 PŚi porovn§n² vĨsledkŢ konstant stability K11 s dostupnou odbornou literaturou bylo 

zjiġtŊno, ģe konstanty stability studovanĨch l§tek nebyly dosud mŊŚeny vyuģit²m zmŊn 

fluorescence. Porovn§n² s jinĨmi metodami uk§zalo, ģe benzen, toluen a 5-fluorouracil 

velmi dobŚe odpov²daj² jiģ publikovanĨm vĨsledkŢm. V pŚ²padŊ ethylbenzenu a xylenu byly 

stanoven® konstanty K11 v porovn§n² s literaturou vyġġ². NejpravdŊpodobnŊjġ²m dŢvodem 
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bude interakce fluoroforu PRODAN-CH2-OH se studovanĨmi aromatickĨmi l§tkami. 

 V t®to pr§ci bylo dosaģeno n§sleduj²c²ch vĨsledkŢ: 

- pomoc² UV/Vis absorpļn² a fluorescenļn² spektroskopie byly stanoveny z§kladn² 

optick® vlastnosti ɓ-cyklodextrinu a PRODAN-CH2-OH 

- mŊŚen²m zmŊn fluorescence pŚi supramolekul§rn² titraci byla stanovena 

konstanta stability pro supramolekul§rn² komplex PRODAN-CH2-OH:ɓ-CD  

- byla navrģena a vyvinuta metoda kompetitivn² supramolekul§rn² titrace pro 

stanoven² konstanty stability nefluoreskuj²c²ch l§tek vyuģit²m fluorescence 

deriv§tu PRODAN-CH2-OH 

- metodou kompetitivn² supramolekul§rn² titrace byly stanoveny konstanty 

stability pro supramolekul§rn² komplexy benzenu, toluenu, ethylbenzenu, xylenu 

a 5-fluorouracilu s ɓ-cyklodextrinem; namŊŚen§ data byla porovn§na s vĨsledky 

v odborn® literatuŚe  



71 
 

 

6 Pouģit§ literatura 

 

1. Atkins, P. W. & De Paula, J.: Atkinsô Physical Chemistry. (8th ed.), Oxford 

University Press (2006). 

2. Garb§rov§, V.: Novel fluorosensors based on naphthalimide derivatives. Diplomov§ 

pr§ce, Praha: Univerzita Karlova, PŚ²rodovŊdeck§ fakulta (2019). 

3. Vac²k, J.: Obecn§ Chemie. (2. vyd§n²), PŚ²rodovŊdeck§ fakulta, Univerzita Karlova 

(2017). 

4. Haus, J.: Optical Sensors: Basics and Applications. Weinheim: Wiley-VCH (2010). 

5. Lakowicz, J. R.: Principles of Fluorescence Spectroscopy (3rd ed.), New York, 

Springer (2006). 

6. ñElectrical Transducer Nomenclature and Terminologyñ, ANSI Standard MC6.1-

1975 (ISA S37.1), Research Triangle Park, NC: Instrument Society of America 

(1975). 

7. Lion, K. S.: Transducers: Problems and Prospects. IEEE TRANSACTIONS IECI-16 

(1969). 

8. Eggins, B. R.: Chemical Sensors and Biosensors. Northern Ireland: John Wiley & 

Sons (2002). 

9. Janata, J.: Principles of Chemical Sensors. (2nd ed.), Scholars Portal, Springer 

(2009). 

10. Demchenko, A. P.: Introduction to Fluorescence Sensing. Switzerland, Springer 

(2015) 

11. Czarnik, A. W.: Supramolecular Chemistry, Fluorescence, and Sensing. Ohio State 

University, Columbus (1993). 

12. Kautsky, H.: Quenching of luminescence by oxygen. Trans Faraday Soc 35, 216ï

219 (1939). 

13. Frankewich, R. P., Thimmaiah, K. N. & Hinze, W. L.: Cold Spring Harbor Quant. In 

NMR Spectroscopy of Cells and Organisms, Anal. Chem. 63, 2924ï2933 (1991). 

14. Krasnowska, E. K., Gratton, E. & Parasassi, T.: Prodan as a membrane surface 

fluorescence probe: Partitioning between water and phospholipid phases. Biophys J. 

74, 1984ï1993 (1998). 

15. Del Valle, E. M. M.: Cyclodextrins and their uses: A review. Process Biochemistry 

39, 1033ï1046 (2004). 



72 
 

 

16. Crini, G.: Review: A history of cyclodextrins. Chemical Reviews 114, 10940ï10975 

(2014). 

17. Saokham, P., Muankaew, C., Jansook, P. & Loftsson, T.: Solubility of cyclodextrins 

and drug/cyclodextrin complexes. Molecules 23 (5):1161 (2018). 

18. Steed, J. W. . & Atwood, J. L.: Supramolecular Chemistry. John Wiley & Sons 

(2022). 

19. Thordarson, P.: Binding Constants and Their Measurement. Supramolecular 

Chemistry, Wiley (2012) 

20. Szejtli, J. & Osa, T.: Comprehensive Supramolecular Chemistry, vol. 3 

cyclodextrins, ch. 6, Pergamon (1996). 

21. Haiklov§, S.: Optick§ charakterizace supramolekul§rn²ch komplexŢ vybranĨch 

organickĨch fluoroforŢ s cyklodextriny. Diplomov§ pr§ce, Praha: Univerzita 

Karlova, PŚ²rodovŊdeck§ fakulta (2023) 

22. Thordarson, P.: Determining association constants from titration experiments in 

supramolecular chemistry. Chem Soc Rev 40, 1305ï1323 (2011). 

23. Braslavsky, S. E.: Glossary of terms used in photochemistry (3rd ed.): IUPAC 

Recommendations (2006). Pure and Applied Chemistry 79, 293ï465 (2007). 

24. The IUPAC Compendium of Chemical Terminology. (International Union of Pure 

and Applied Chemistry (IUPAC), Research Triangle Park, NC (2025). 

doi:10.1351/goldbook. 

25. Wong, K. L., B¿nzli, J. C. G. & Tanner, P. A.: Quantum yield and brightness. Journal 

of Luminescence 224 (2020). 

26. MalĨ, P.: Optika (2. vyd§n²). Univerzita Karlova, Karolinum (2013). 

27. Connors, K. A.: BINDING CONSTANTS: The Measurement of Molecular Complex 

Stability. Wisconsin: John Wiley & Sons (1987). 

28. Chen, X. et al.: Evaluation of Biodegradation of BTEX in the Subsurface of a 

Petrochemical Site near the Yangtze River, China. Int J Environ Res Public Health 

19 (2022). 

29. Breton, R. M. C. et al.: Health Risk Assessment by Exposure to BTEX Ambient 

Levels in the Metropolitan Area of Monterrey During Two Climatic Seasons. 

Atmosphere (Basel) 16 (2025). 

30. ATSDR: ATSDR Interaction Profile for BTEX (Benzene, Toluene, Ethylbenzene, and 

Xylenes). (2004). 



73 
 

 

31. Malet-Martino M., Jolimaitre P. & Martino R.: The prodrugs of 5-Fluorouracil. Curr 

Med Chem Anticancer Agents 2 (2002). 

32. Di Donato, C. et al.: Alpha- and beta-cyclodextrin inclusion complexes with 5-

fluorouracil: Characterization and cytotoxic activity evaluation. Molecules 21 

(2016). 

33. Duġkov§, A. M.: Cyclodextrin-drug conjugates: synthesis and study of their 

properties. Diplomov§ pr§ce, Praha: Univerzita Karlova, PŚ²rodovŊdeck§ fakulta 

(2024). 

34. SciFinder. 5-Fluorouracil, FU, CAS Registry Number: 51-21-8. 

35. Njobuenwu, D. O., Amadi, S. A. & Ukpaka, P. C.: Dissolution rate of BTEX 

contaminants in water. Canadian Journal of Chemical Engineering 83, 985ï989 

(2005). 

36. Rey, L. & Stonehouse, B.: The Arctic Ocean: The hydrographic environment and the 

fate of pollutants. Scientific and Medical Division, Macmillan Press (1982). 

37. Zorrilla-Veloz, R. I., Stelzer, T. & L·pez-Mej²as, V.: Measurement and Correlation 

of the Solubility of 5-Fluorouracil in Pure and Binary Solvents. J Chem Eng Data 

63, 3809ï3817 (2018). 

38. Vequi-Suplicy, C. C., Coutinho, K. & Teresa Lamy, M.: Optical characterization of 

Prodan aggregates in water medium. Physical Chemistry Chemical Physics 15, 

11800ï11807 (2013). 

39. Banerjee, P., Mukherjee, D., Maiti, T. K. & Sarkar, N.: Unveiling the Self-

Assembling Behavior of 5-Fluorouracil and its N,Nǋ-Dimethyl Derivative: A 

Spectroscopic and Microscopic Approach. Langmuir 33, 10978ï10988 (2017). 

40. Liu, W.: Dissolution behavior of 5-fluorouracil in fourteen neat solvents: Solubility, 

correlation, solvent effect, Hansen solubility parameter, molecular simulation and 

thermodynamic analysis. J Mol Liq 353, (2022). 

41. Fourmentin, S., Ciobanu, A., Landy, D. & Wenz, G.: Space filling of ɓ-cyclodextrin 

and ɓ-cyclodextrin derivatives by volatile hydrophobic guests. Beilstein Journal of 

Organic Chemistry 9, 1185ï1191 (2013). 

42. Szaniszl·, N., Fenyvesi, £. & Balla, J.: Structure-stability study of cyclodextrin 

complexes with selected volatile hydrocarbon contaminants of soils. Journal of 

Inclusion Phenomena 53, 241ï248 (2005). 

43. Gomez-Orellana, I. & Hall, D.: The Thermodynamics of the Binding of Benzene to 



74 
 

 

ɓ-Cyclodextrin in Aqueous Solution. Thermochimica Acta 221 (1993). 

44. Rekharsky, M. V. & Inoue, Y.: Complexation Thermodynamics of Cyclodextrins. 

Chemical Reviews 98, 1875-1917 (1998). 

45. Chalumot, G., Yao, C., Pino, V. & Anderson, J. L.: Determining the stoichiometry 

and binding constants of inclusion complexes formed between aromatic compounds 

and ɓ-cyclodextrin by solid-phase microextraction coupled to high-performance 

liquid chromatography. J Chromatogr A 1216, 5242ï5248 (2009). 

46. Poh, B.-L. & Chow, Y. M.: Transport Method for Determining the Association 

Constants of Complexes Formed between Aromatic Hydrocarbons and and/-

Cyclodextrin in Water. Journal of Inclusion Phenomena and Molecular Recognition 

in Chemistry 14 (1992). 

47. Di Donato, C. et al.: Alpha- and beta-cyclodextrin inclusion complexes with 5-

fluorouracil: Characterization and cytotoxic activity evaluation. Molecules 21, 

(2016). 

48. Neacsu, A., Munteanu, G. & Chihaia, V.: Comparative study of the inclusion 

complexation of uracil and 5-fluorouracil with native and modified cyclodextrins: 

some theoretical and practical considerations. Dig J Nanomater Biostruct 19, 187ï

199 (2024). 

49. Buczek, A. et al.: Interaction of 5-fluorouracil with ɓ-cyclodextrin: A density 

functional theory study with dispersion correction. Int J Quantum Chem 121, (2021). 

 

 


