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Slovni vyjadfeni, komcntafe a pfipominky skolitelc:
Diplomova prace slecny Soltesove sc zabyva studiem dvou supramolekularnich systcmu pomoci
mctod NMR spektroskopie a hydro dynamickych vypoctu. Hlavnf tcma prace tvofi studium
molekularnich klaslru ethanolu v nepolarnim rozpousledle. Tema prace bylo pozdeji rozsifeno,
aby bylo moxne do diplomove prace zahrnout i vysledky tykajici se dynamiky inkluzniho
komplexu kryptofan C - chloroform, ktere kandidatka ziskala za dobu sveho scmcstralnfho pobytu
na Stockholmske univcrzitc (Prof. J. Kowalewski).
Illavnimi vysledky casli prace tykajici se inkluzniho komplexu kryptofanu-C je zjisleni vysoke
pohybove vazby mezi molekulami hostitclc a hosta. Vedle toho byla stanovcna kinctika tvorby a
rozpadu komplexu a jeho konstanta stability.
V pripade problematiky klastru ethanolu spatfuji nejvetsi prinos ve vypracovani zccla novc
mctodiky stanovcni velikosti klaslru zalozenejednak na mcfeni difiizniho koeficientu ethanolu a
porovnanf expcrimentalni hodnoty a vysledkem hydrodynamickeho vypoctu. Cely
nekolikastupnovy protokol zahrnoval vedlc /mineneho mcfeni i rozsahla kalibracni a referencni
mcfeni. Program HydroNMR, ktcry byl pouzit pro hydrodynamicke vypocty byl autory zamyslen
pro vypocct difuznich koeficientu strcdne velkych proteinii. Pro male molekuly bylo nutne zmcnit
jeho nastaveni provcst rozsahle testovani spolehlivosti vysledku.
Vysledkem celc proccdury jc stanoveni prumcnic velikosti klastru ethanolu vc dvou vzorcich
roztoku ethanolu v hcxanu. Dukazem spravnosti vyvinute metodiky je vynikajici souhlas mczi
vypocitanym a experimentalne zjistenym diluznim koeficientem resp. hydrodynamickym
polomercm monomerniho ethanolu pfi teplotach nad 308 K.
Kandidatka tak v praci zvladla jak eclou fadu homo- a heteronuklearnich tcchnik NMR, vcetnc
mefeni relaxaci a translacni difuze. jejich rigorozni vyhodnoccni a hydrodynamicke vypocty.
Vclmi vysoce ocenuji urovcn zvladnuti experimentalnich i teorctickych lechnik, vytrvalost a
pcclivost kandidatky pfi hledanf nejlcpsiho experimentalniho a zpracovavaciho protokolu a
schopnost praci dokoncit ve vsech rclevantnfch dctailech.
Vysledky prace byly dosud publikovany jako konfcrcncni pfispevky, a to jako pfcdnaska na 24 1

Central European NMR Meeting ve Valticich (M. Soltcsova, L. Benda. .1. Czernck, J. Lang: Size
of Hthanol Molecular Clusters from Diffusion Measurements and Calculations, sbornik str. C-36,
Masaryk University, Brno, 2009) a jako poster na liUROMAR 2009 ve Goteborgu ve Svedsku (Z.
Takacs. M. Soltesova, T. Brotin, J.-P. Outatsta, J. Kowalewski: Inclusion complexes of a
cryptophane-A derivative and cryptophane-C with CTICh: An NMR study of exchange kinetics
and relaxation, sbornik str. 92). Xiskane vysledky jsou podkladcm dvou rozpracovanych prispevku
do mezinarodnich odbornych casopisu.
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