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Slovni vyjadieni, komentiie a pFipominky Skolitele:

Diplomova prace sle¢ny Soltésové se zabyvd studiem dvou supramolekularnich systému pomoci
mctod NMR spektroskopie a hydrodynamickych vypocta. Hlavni téma prace tvofi studium
molekuldrnich klastri ethanolu v nepoldrnim rozpoustédle. Téma prace bylo pozdgji rozsireno,
aby bylo moZné do diplomové prace zahrnout i vysledky tykajici se dynamiky inkluzniho
komplexu kryptofan C — chloroform. které kandidatka ziskala za dobu svého semestralniho pobytu
na Stockholmské univerzité (Prof. J. Kowalewski).

Hlavnimi vysledky ¢asti price tykajici se inkluzniho komplexu kryptofanu-C je zjisténi vysoké
pohybové vazby mezi molekulami hostitele a hosta. Vedle toho byla stanovena kinetika tvorby a
rozpadu komplexu a jeho konstanta stability.

V piipadé problematiky klastrii ethanolu spatfuji nejvetsi piinos ve vypracovani zcela noveé
metodiky stanoveni velikosti klastrii zalozené Jednak na méfeni difizniho koeficientu ethanolu a
porovnani experimentalni hodnoty a vysledkem hydrodynamického vypoctu. Cely
n¢kolikastupnovy protokol zahrnoval vedle zminéného mceieni i rozsahla kalibraéni a referenéni
méfeni. Program HydroNMR, ktery byl pouzit pro hydrodynamické vypocty byl autory zamyslen
pro vypocet difuznich koeficientl stiedné velkych proteinti. Pro malé molekuly bylo nutné zménit
Jeho nastaveni provést rozsahlé testovani spolchlivosti vysledkd.

Vysledkem celé procedury je stanoveni priamérmné velikosti klastrii ethanolu ve dvou vzorceich
roztoku ethanolu v hexanu. Dikazem spravnosti vyvinuté metodiky je vynikajici souhlas mezi
vypocitanym a experimentdlné zjisténym difiiznim koeficientem resp. hydrodynamickym
polomérem monomérniho ethanolu pfi teplotach nad 308 K.

Kandidatka tak v praci zvladla jak celou fadu homo- a heteronuklearnich technik NMR, véetne
meéreni relaxaci a translagni diftize. jejich rigordzni vyhodnoceni a hydrodynamické vypocty.
Velmi vysoce ocenuji troven zvladnuti experimentélnich i teorctickych technik, vytrvalost a
peclivost kandidatky pii hledéni nejlepsiho experimentdlniho a zpracovavaciho protokolu a
schopnost praci dokon¢it ve viech relevantnich detailech.

Vysledky prace byly dosud publikovany jako konferenéni prispévky. a to jako prednaska na 24"
Central European NMR Mecting ve Valticich (M. Soltésova, L. Benda, J. Czernek, J. Lang: Sizc
of Ethanol Molecular Clusters from Diffusion Measurements and Calculations, sbornik str. C-36.
Masaryk University, Brno, 2009) a Jako poster na EUROMAR 2009 ve Goteborgu ve Svédsku (7.
Takacs. M. Soltésovd, T. Brotin, J.-P. Dutatsta, J. Kowalewski: Inclusion complexes of a
cryptophane-A derivative and cryptophane-C with BCTICE: An NMR study of exchange kinetics
and relaxation, sbornik str. 92). Ziskan¢ vysledky jsou podkladem dvou rozpracovanych prispévki
do mezinarodnich odbornych Casopisu.
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