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Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedeuethe/oponenta:

Tato anglicky psané prace se celkovym rozsahem 48 stran na prvni pohled nejevi jako pfilis
rozsahla. Jeji formatovani je vSak extrémné tisporné (minimalni okraje, font vel. 11, husté
fadkovani) a téz jeji styl je velmi hutny. Proto hodnotim jeji rozsah jako veliky.

Odborné téma prace — chiralni rozpoznavani za pomoci achiralniho molekularniho hostitele - je
velmi ambiciézni. Experimentalni a vypocetni metodika byla zvolena a pouzita velmi vhodné a lze
fici, ze studovany komplex hostitele na bazi derivatu porfyrinogenu a chiralniho hosta —
ibuprofenu byl zevrubné charakterizovan a cil splnén.

Teoreticka ¢ast prace je pojata velmi fundamentalné — popis NMR zac¢ina klasickymi
Hamiltonovymi rovnicemi, zavedenim Schrodingerovy rovnice, jaderny spin je zaveden na
zaklad¢ Diracovy rovnice atd.. Kandidat tak nesporné prokazuje vynikajici fyzikalni teoreticky
zaklad od klasické i kvantové mechaniky, elektrodynamiky az po statistickou fyziku a
termodynamiku.

Vlastni vysledky pak popisuji provedené NMR titrace derivatu porfyrinogenu ibuprofenem

Vv zavislosti na koncentraci, ¢i enantiomernim ptebytku, studovan byly i vlivy teploty a piidavku
vody. Méteni pomoci optické spektroskopie zahrnovala stanoveni protonace derivatu
porfyrinogenu pomoci UV/VIS absorpce a Ramanova rozptylu, doplnénych faktorovou analyzou
ziskanych spekter, ktera poskytla separovana spektra jednou a dvakrat protonované formy.
Soucasné bylo ovéteno, Ze protonace neovlivituje provedené NMR titrace. Experimentalni prace
byla velmi zdatile doplnéna kvantové chemickymi vypocCty energie a geometrie komplexu a
nasledné i chemickych posunt v NMR spektru.

Velmi jsem ocenil piehlednou a zejména kritickou diskusi vysledkti. Bylo prokazano, ze zvoleny
supramolekularni systém je schopen chiralniho rozpoznavani. Je velka skoda, ze vyuziti

v kvantitativnim smyslu bude zfejm¢e znemoznéno vysokou citlivosti tvorby komplexu na
stopovou pritomnost vody. Tento vliv autor velmi korektné prostudoval a ve vysledcich uvedl.
Moji hlavni ptipominkou k této mimoradné kvalitni praci je az prili$ velka stru¢nost prezentace
vlastnich vysledkt. Uvital bych rozsahlej$i dokumentaci namétenych spekter a téz spocitanych
struktur (napf. ve formé soufadnic atomtl). Dalsi partikuldrni pfipominky spolu s otdzkami pro
obhajobu uvadim nize. Jsem pfesvédcen, ze z hlediska hodnoceni této obsahem velmi rozsahlé
prace je mnozstvi nalezenych nedostatkil zcela akceptovatelné.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1. “Larmor frequency*, nikoliv ,,Larmour* (na né€kolika mistech), podobné ,,coherence®, nikoliv
,coherency*.

2. Str. 5 — doporucuji rozlisovat pojmy chemical shielding a chemical shift, téz z hlediska
kvantové chemickych vypoctl, kdy shielding je absolutni, zatimco shift relativni.

3. Str. 6 — v rovnici (26) by faktory ve vSech jmenovatelich mély byt 4, podobné v fadku
nasledujicim po rovnici (35), kde navic chybi h.

4. Str. 7: Knightav posuv je charakteristicky pro kovy, vyraz ,,paramagnetické vzorky* je pfilis
obecny.

5. Na str. 20 je nevydatfeny pokus o systematicky chemicky nazev studovaného derivatu
porfyrinogenu DiBrBzOxP. Tento nazev by mél byt uveden i v experimentalni ¢asti. Jak zni
spravné?

6. Ve spektru na obr. 3 jsou oznaceny nékteré signaly derivatu OxP, ale neni ziejmé, kterym
atomim odpovidaji.

7. Na obr. 8 je uvedeno piitazeni signalti v DiBrBzOxP na zaklad¢ méteni COSY NMR. V popisu
metod ovSem takové méteni neni uvedeno. Prosim vysvétlete.



8. Obrazky nejsou fazeny podle poradi odkazi v textu (napf. obr. 9, 14, 15 citované na str. 25 by
mély ptedchazet obr. 8).

9. Experimentalni ¢ast by méla explicitné popisovat provedené titrace: vychozi latky (roztoky),
formu a velikost ptidavki, jejich pocet, po¢atecni a koncovou koncentraci apod..

10. Co presné bylo fitovano ve spektru na obr. 9: jednotlivé Lorentzovy kiivky se zdaji mit riiznou
Sitku. Prosim vysvétlete.

11. Graf v obr. 11 vpravo obsahuje jen 5 experimentalnich bodu, zatimco nalevo je Sest spekter.
Prosim vysvétlete.

12. Jak bylo stanoveno, jaky je pocet signifikantnich subspekter vypocitanych z faktorové analyzy
fady experimentalnich optickych spekter?

13. Jakym zptisobem byl vyuzit oxoporfyrinogen jako benchmark pro kvantové chemické
vypocty? Tato molekula ma patrné jiné konformacni chovani, které je rozhodujici pro spravnou
predikci chemickych posunt. Vypocet OxP mi ptipada slozitéj$i nez DiBrBzOxP.

14. K poznamce 24 na str. 18: jak podle Vas slabé jaderné interakce ovliviiuji chemické
vlastnosti?
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uznat jako diplomovou/bakalatsket.
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