


potenciálů na straně druhé lze lépe predikovat nebo řešit mechanismus oxidace desítek 
derivátů bezoxazinů, benzylsulfonyltetrazolů, benzylsulfanylpyridinů. U QSAR modelů může 
být problém vytvoření a výpočet správného 3D-modelu příslušného derivátu. Otázkou může 
být, jak probíhá konformační analýza, jaké klíčové deskriptory volit, tak, aby byla zohledněna 
protonační a tautomerní rovnováha a problém volné a brzděné rotace. Optimální deskriptory 
vypočteny pomocí SMILES byly použity i při modelování QSPR (quantitative structure­
property relationships) benzoxazinů. Dr. Karel Nesměrák využil pro hledání optimálních 
deskriptorů pro l-phenyl-5-benzyl-sulfanyltetrazolů i CORAL software (Centralized Online 
Resources Acquisition and Licensing) a ukázal, že QSPR je model s jednou proměnnou, 
založený na optimálních deskriptorech (vypočítaných pomocí metody Monte Carlo), je reálný. 
Pro charakterizaci heterocyklických farmaceutických látek a pro hledání vztahu mezi realitou 
spojenou s naším poznáním a verifikací modelů autor vychází kromě výtečných vědomostí 
organické chemie ze svých úžasných historických a filosofických znalostí. Tento fakt se 
odráží i v popularizačních statích, kde se zabývá problémem chemofobie, veřejným obrazem 
chemie nebo historií analgetik či jiných farmak. 

Přesto, že všechny uvedené publikace prošly řádným recenzním řízením, autor HP se 
může k výše uvedenému textu vyjádřit spolu k následujícími dotazy: 

1) Na základě zjištěných produktu elektrooxidace, spolu s výsledky kvantově­
chemických výpočtů (lokalizace HOMO orbitalů) bylo navrženo obecné schéma
elektrooxidace thiolátek benzenového typu (thiobenzoxazinů, benzoxazindithionů,
alkylthioakridinů). Elektrochemická oxidace je zahájena odtržením elektronu z
atomu síry za vzniku kationradikálu s krátkou dobou života. Byla zjišťována nebo
alespoň odhadována doba života radikálů?

2) Z hlediska algoritmu výpočty QSAR značně připomínají postupy (trénování,
kalibrace, testování a validace) neuronové sítě. Kdyby vstupními parametry pro
ANN byly oxidační potenciály a hodnoty HOMO energií, mohla by tu být
analogie?

3) Kterého výsledku či které práce si habilitant nejvíce cení?

V závěru hodnocení habilitačního spisu ráda využiji i závěrečnou myšlenku pana Dr. Karla 
Nesměráka, která HP dokazuje, že elektroanalytická chemie má pro řešení analytických 
problémů v oblasti farmak velký potenciál, a patří ji proto pevné a nezastupitelné místo ve 
výuce a výzkumu na akademických pracovištích. Výsledky obsažené v HP jsou cenným 
materiálem pro další výzkum v oblasti elektroanalýzy léčiv, farmak a biologicky aktivních 
látek a v oblasti jejich elektrodových procesů, popř jejich biotransformace, které mohou 
pomoci objasnit jejich reálný dopad na zdraví člověka a na ŽP. Na základě velmi kladného 
hodnocení HP doporučuji komisi i VR jmenovat RNDr. Karla Nesměráka, Ph.D. docentem v 
oboru analytické chemie. 
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Doc. RNDr. Libuše Trnková, CSc. 


