Za piitomnosti chiradlntho ¢inidla, mize byt NMR pouzita jako metoda pro
uréeni enantiomerniho nadbytku u chiralnich molekul. V této préci jsme se
za pomoci 'H-NMR spektroskopie zabyvali detekci enantiomerniho nadbytku
Ibuprofénu (guest) pouzitim nechiralniho porfirinogenu DiBrBzOxP (host). De-
tekce enantiomerniho nadbytku probihala zasluhou tvorby host-guest komplexu,
kde host slouzil jako detektor. Tvorba komplexu se projevuje rozstépenim NMR
signdlu pyrrolovych protoni DiBrBzOxP a to linearné s enatiomerickym pte-
bytkem Ibuprofénu. Méfeni taktéz ukéizali, ze voda se chova jako inhibitor pro
tvorbu komplexu. Zapoctenim jeji inhibice byla pomoci titrace uréena asocia¢ni
konstanta komplexu K, = 6.02mol/I~!. Pro popséni vazebného mechanizmu
komplexu, byly provedeny vypoc¢ty pomoci metdédy funkciondlu hustoty. Kom-
plex byl nejprve podroben geometrické optimalizaci pomoci funkcionalu M06-
L/6-31G(d,p). Pro finalni struktury byli za pomoci GTAO /M06-L/6-31++G(d,p)
vypocteny NMR, chemické posuvy, které se nésledné porovnali s experimen-
talnimi hodnotami. Singularni dekompozice UV /vis a Ramanovskych spekter
titrovanych kyselinou trifluoroctovou odhalila existenci troch ruzné protono-
vanych forem DiBrBzOxP.



