
Za p°ítomnosti chirálního £inidla, m·ºe být NMR pouºita jako metoda pro
ur£ení enantiomerního nadbytku u chirálních molekul. V této práci jsme se
za pomoci 1H-NMR spektroskopie zabývali detekci enantiomerního nadbytku
Ibuprofénu (guest) pouºitím nechirálního por�rinógenu DiBrBzOxP (host). De-
tekce enantiomerního nadbytku probíhala zásluhou tvorby host-guest komplexu,
kde host slouºil jako detektor. Tvorba komplexu se projevuje roz²t¥pením NMR
signálu pyrrolových proton· DiBrBzOxP a to lineárn¥ s enatiomerickým p°e-
bytkem Ibuprofénu. M¥°ení taktéº ukázali, ºe voda se chová jako inhibitor pro
tvorbu komplexu. Zapo£tením její inhibice byla pomoci titrace ur£ená asocia£ní
konstanta komplexu Ka = 6.02mol/l−1. Pro popsáni vazebného mechanizmu
komplexu, byly provedeny výpo£ty pomoci metódy funkcionálu hustoty. Kom-
plex byl nejprve podroben geometrické optimalizaci pomoci funkcionálu M06-
L/6-31G(d,p). Pro �nální struktury byli za pomoci GIAO/M06-L/6-31++G(d,p)
vypo£teny NMR chemické posuvy, které se následn¥ porovnali s experimen-
tálními hodnotami. Singulární dekompozice UV/vis a Ramanovských spekter
titrovaných kyselinou tri�uoroctovou odhalila existenci troch r·zn¥ protono-
vaných forem DiBrBzOxP.
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