Posudek oponenta bakaléarské prace

Jméno a pfijmeni uchazece/uchazecky: Adam Jaro$§

Nazev prace: Dipicolylamin modifikovany bis(fosfindtovou) skupinou

A. Komentéi k odbornému zaméreni, napini a rozsahu bakaléiské préce (BP)

Predlozena bakalaiska prace Adama Jarose, nazvana ,,Dipicolylamin modifikovany bis(fosfindtovou)
skupinou‘ je zhruba tficeti strdnkovym textem. Predlozena prace predstavuje studii, zahrnujici organickou
syntézu ligandu DPABP™ ze skupiny bis(fosfinatovych) ligandd, jeho charakterizaci metodami NMR
spektroskopie a hmotnostni spektrometrie. Acidobazické vlastnosti pfipraveného ligandu byly studovany a
protonizacni konstanty stanoveny potenciometrickymi a NMR titracemi. Koordinac¢ni vlastnosti
piipraveného ligandu byly nasledné testovany na vybranych Cu?*, Zn?>* a Ni?>* iontech. Ziskané konstanty
stability komplextit DPABP" byly porovnany s nesubstituovanym dipicolylaminem.

Dobfe srozumitelny Givod se nejprve vénuje obecnému popisu a vyuziti fosfonovych, fosfinovych,
aminofosfonovych, aminofosfinovych kyselin az po bis(fosfonaty) a bis(fosfinaty), dale se zabyva
stabilitou koordinacnich sloucenin a potenciometrii.

Experimentalni ¢ast zahrnuje syntézu a charakterizaci ligandu metodami NMR spektroskopie a
hmotnostni spektrometrie nasledovanou popisem potenciometrické a NMR titrace. Déle shrnuje pouzité
chemikalie, stru¢né uvadi pristrojové metody.

Kapitola vysledkt a diskuse se v prvni ¢asti podrobné zabyva optimalizaci celého schématu syntézy
ligandu. Druha cast této kapitoly je ve€novana acidobazickym vlastnostem samotného ligandu i jeho
koordina¢nim vlastnostem v rozsahu pH 2-12. Diskuze poruseni Irwingova-Williamsova pravidla je
podpofena rentgenstrukturni analyzou Cu?* a Ni** komplex.

Celkové hodnotim piedkladanou praci jak po strance odborné, tak formalni jako péknou, splitujici
kritéria kladena na bakalatské prace. Doporucuji predlozenou praci k obhajobé.

1. Hodnoceni odbor né ¢asti BP

IX A — metodicky pfimétena, data dobie zpracovana a interpretovana, rozsahem vykonané prace adekvatni

B — omezena rozsahem, s drobnymi metodickymi nedostatky nebo nejasnostmi v interpretaci dat

C — nedtsledna nebo s ¢etnymi metodickymi nedostatky ale odpovidajici pozadavkiim kladenym na BP

N — odbor né nedostateéna, neodpovidajici pozadavkiam kladenym na BP




B. Bodové hodnoceni jednotlivych ¢asti/aspekti prace

1. Rozsah bakalarské préace (BP) ajgi ¢lenéni

s

A — ptiméefeny, odpovidajici charakteru BP a vyznamu jednotlivych ¢asti

B — ¢lenéni neni zcela logické nebo rozsah jednotlivych ¢asti nekoresponduje s vyznamem

C — vyrazné€ nevyrovnany, rozsah nékterych ¢asti zdsadné nedostacuje

N — nedostateéné ve vice ohledech

2. Odborné spréavnost

24

X

B — velmi dobra, s ojedinélymi drobnymi vadami (nejasnosti, chyby ve vzorcich nebo

chemickych nazvech, nedokonaly popis metod nebo ziskanych vysledki)

C — uspokojiva, s ¢etnéj§imi drobnymi vadami

N — nedostadujici, s hrubymi chybami

3. Uvod do problematiky a uvedeni pouZitych literarnich & jinych zdroja

X

A — bez ptipominek, vSechny pfevzaté tidaje citovany, pocet citaci odpovida charakteru BP

B — uspokojivy, misty nedostatecné propracovany nebo s celkové nizSim poctem citaci

C — rozsahem neadekvatni charakteru BP nebo s vaznéjsimi zavadami

(napf. pfevazuji "nestandardni" odkazy na ucebnice, prednasky, webové stranky)

N — nevyhovujici, velmi malo citaci event. rysy plagiatu

(Casté opomijeni odkazu na zdroj pievzatych dat, popt. opsani velkych ¢asti textu)

4. Jazyk prace

A — vyborny, prace je napsana Ctivé a srozumitelné, bez zavaznych gramatickych a pravopisnych chyb

X

B — velmi dobry, ojedinélé stylistické neobratnosti, gramatické nebo pravopisné chyby

C — upokojivy, ¢etn&jsi neobratné nebo nejasné formulace, gramatické nebo pravopisné chyby

N — nevyhovujici; nelogické nebo nespravné formulace, ¢etné hrubé chyby

5. Formalni a graficka aroven préce

A — vyborna, bez pteklept a chyb ve formatovani

ad

B — velmi dobra, ojedin€lé chyby formatovani, preklepy, chybégjici zkratky apod.

wrvr

N — nevyhovujici, s éetnymi hrubymi chybami




Pripadny slovni komentar k bodam B1-5.

K ptedlozené praci mam nékolik ryze formalnich ¢i grafickych upozornéni. Pieklepti a jinych typografickych
chyb se vyskytuje v praci minimum, na str. 15 pfebyte¢nd mezera v jednotce °C (str. 21) a ndzvu aminu (str. 29)
chybéjici dolni indexy v popisku tabulky 1 i obrazki 1, 4-6 pieklep ve slové ,,denticita® na str. 23. Nastr. 16 a 17 jsou
opakované pouzivany v ¢eském textu desetinné tecky misto desetinnych carek. Popisek obrazku 5 neni uveden pod
obrazkem, ale je aZ na nasledujici strané. Podobné na str. 14 a 25 jsou oddéleny ¢iselné hodnoty od ptislusnych
jednotek odskocenim na nasledujici fadek. Dale bych doporudila u obrazki 1, 4 a 5 jemnéj$i méfitko osy x. Uvedené
pouze tfi hodnoty nejsou dostatecné pro snadnou orientaci Ctenafe. Dale bych doporucila pouzivani jednotného
formatu v seznamu citaci (2. - 4. citace z 21 citaci maji jiny format). Kapitola 1.4. modifikovany dipicolylamin by
mohla obsahovat vice informaci o znamych ligandech. Je zde jen zminka o ligandu bez konkrétniho obrazku ¢i nazvu.

Na str. 21 je netplna véta: ,,Potenciometrickymi a byly stanoveny deprotonizacni konstanty a konstanty stability

ligandu DPABD"“ Na str. 26 je ne$tastné formulované véta: 77 atomy dusiku ligandu DPABD'™ jsou
koordinovany facialné, zbylé pozice jsou obsazeny atomem dusiku ligandu NCS, atomem kysliku z alfa fosfindatové
skupiny a atomem kysliku molekuly vody, kterd je vodikovym miistkem o délce 1,89 A vazana k terminalnimu fosfindtu,
jenz je protonizovan. **

Na str. 28 v tabulce 5 jsou uvedena neptfesna data naptiklad ,maximdlni zmena; e.s.d”, jedna se vSak o
zbytkovou elektronovou hustotu na diferen¢ni Fourierové mapé, kterd je uvadéna v jednotkach eA3. Jednotky v
tabulce také chybi.

V praci jsem postradala jednak uvedeni Cistoty a ptipadné zptisoby suseni pozitych rozpoustédel pro syntézy
provadeéné v inertni atmosféte a také seznam v textu pouzivanych zkratek. V praci neni uveden pfistroj, na kterém
byly méfeny krystaly komplexda.

C. Obhajoba BP

Dotazy k obhajobé

1/ V uvodu prace (str. 8) piSete o velké vyhodé¢ zameénnosti aminokarboxylovych skupin
skupinami aminofosfonovymi ¢i aminofosfinovymi s ohledem na Siroké uplatnéni v medicinalni
chemii. Pro porovnavani ziskanych konstant stability komplexii ale pouzijete pouze di-(2-picolyl)
amin. Struktury riznych komplext (i Cu?>" a Zn?") s N,N-bis(2-pyridylmethyl)glycinem jsou
znamy v literatuie. Bylo by tedy bylo mozné porovnat i geometrie koordina¢nich sfér. Pro¢ jste
neuvazovali pfipravu a porovnani koordina¢nich vlastnosti i s N,N-bis(2-pyridylmethyl)glycinem?

2/ Na str. 17 uvadite, Ze bylo pH krystalizaénich roztokd upraveno. Jaké byly hodnoty pH
krystaliza¢nich roztoki ihned po smichani?

3/ Jak dlouho trvala krystalizace Cu?>" a Ni** komplext ligandu DPABP™™ a zkousSeli jste
krystalizovat i komplex s Zn?* ionty? Pokud ano s jakym vysledkem.

3/ Na str. 26 diskutujete vodikové mistky o délce 1,89 A. Jakou vzdalenost oznalujete
pojmem délka vodikového mistku?




Stanovisko k opravé chyb: opravny listek/oprava v textu NENI  podminkou piijeti prace
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	A: Předložená bakalářská práce Adama Jaroše, nazvaná „Dipicolylamin modifikovaný bis(fosfinátovou) skupinou“ je zhruba třiceti stránkovým textem. Předložená práce představuje studii, zahrnující organickou syntézu ligandu DPABPin ze skupiny bis(fosfinátových) ligandů, jeho charakterizaci metodami NMR spektroskopie a hmotnostní spektrometrie. Acidobazické vlastnosti připraveného ligandu byly studovány a protonizační konstanty stanoveny potenciometrickými a NMR titracemi. Koordinační vlastnosti připraveného ligandu byly následně testovány na vybraných Cu2+, Zn2+ a Ni2+ iontech. Získané konstanty stability komplexů DPABPin byly porovnány s nesubstituovaným dipicolylaminem.
Dobře srozumitelný úvod se nejprve věnuje obecnému popisu a využití fosfonových, fosfinových, aminofosfonových, aminofosfinových kyselin až po bis(fosfonáty) a bis(fosfináty), dále se zabývá stabilitou koordinačních sloučenin a potenciometrií.
Experimentální část zahrnuje syntézu a charakterizaci ligandu metodami NMR spektroskopie a hmotnostní spektrometrie následovanou popisem potenciometrické a NMR titrace. Dále shrnuje použité chemikálie, stručně uvádí přístrojové metody.
Kapitola výsledků a diskuse se v první části podrobně zabývá optimalizací celého schématu syntézy ligandu. Druhá část této kapitoly je věnována acidobazickým vlastnostem samotného ligandu i jeho koordinačním vlastnostem v rozsahu pH 2-12. Diskuze porušení Irwingova-Williamsova pravidla je podpořena rentgenstrukturní analýzou Cu2+ a Ni2+ komplexů.
Celkově hodnotím předkládanou práci jak po stránce odborné, tak formální jako pěknou, splňující kritéria kladená na bakalářské práce. Doporučuji předloženou práci k obhajobě.
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