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Prace je: experimentalni

a) Cil prace je: zcela spinén

b) Jazykova a graficka uroven: velmi dobra
c) Zpracovani teoretické &asti: vyborné

d) Popis metod: vyborny

e) Prezentace vysledkU: vyborna

f) Diskuse, zavéry: vyborné

g) Teoreticky Ci prakticky pfinos prace: vyborny

Pfipadné poznamky k hodnoceni:

Predkladana bakalarska prace pana Ondfeje Horacka se zabyva vypoc&tem lipofilnich,
sterickych a elektronovych parametru dfive pfipravenych molekul na bazi 2-(4-
sulfanylfenyl)guanidinu. Vypoc¢tené parametry maji slouzit jako zaklad pro QSAR studii.
Prace byla vypracovana pod vedenim Dr. K. Palata na KAOCH. Clenéni je klasické - Uvod a
cil prace, teoreticka ¢ast (nazvana Parametry biologicky aktivnich latek) zahrnujici struény
popis a vyklad lipofilnich, sterickych a elektronovych parametrd véetné jejich vyznamu pro
interakci molekul s cilovymi strukturami v organismech, dale Experimentalni ¢ast popisujici
pouzité programy (popisy nékterych pouzitych metod jsou zminény jiz v teoretické ¢asti).
Vysledky jsou prezentovany prehledné formou tabulek s vypo&tenymi udaji pro jednotlivé
molekuly, nasleduji diskuse, zavér, prehled pouzitych zkratek, seznam tabulek a obrazku a
pouzita literatura (nikoli "LETERATURA"). Ta obsahuje 43 odkazu, jsou v ni nejednotnosti a
drobné formalni chyby, ocefuji mnozstvi zdroji v anglickém jazyce. Kladné hodnotim téz
reSersni praci v teoretické ¢asti, kdy autor zmifiuje kontextualné i parametry dale nepocitané,
naopak mi chybi - vzhledem k experimentalni ¢asti - zminka o celkové energii molekul.
Oceriuji diskusi, kde se autor dobfe vypofadal s nékterymi pfekvapivymi vysledky vypocta.

Dotazy a pfipominky:

Prace je psana peclivé, pfesto se v ni vyskytuji chyby jazykové, formalni a typografické,
nékteré z nich jsou dany pochopitelnou nezkuSenosti autora s tvorbou odborného textu -
napf. u logP by mélo byt P kursivou, podobné deskriptor ortho-, uZivani spojovniku misto
pomi¢ky a naopak, dale zde nekomentovano.

- praci by bylo podle konvence Iépe psat v pasivu ("bylo zjisténo") €i 1. os. mn. Cisla ("zjistili
jsme") nez v 1. os. Cisla jednotného ("zjistil jsem"),



- abstrakt by mél byt vécny a postihovat obsahové vSe podstatné véetné popisu vysledkd,

- nazvy obrazku by mohly byt jednodu$si (popisy atomd uvadét mimo vlastni nazev ¢i je
uvest jednou souhrnné),

- v teoretické Casti jsou celé odstavce bez citaci nebo odkazu na plvodni literaturu, budi tak
(klamné) zdani autorskych mysSlenek/zcela pivodniho textu, néktera tvrzeni jsou konstatova-
na bez podlozeni odpovidajici referenci, jinde jsou pak odkazy nevhodné "lokalizovany",

- str. 10: dovolim si tvrdit, Ze interakce mezi malou molekulou a biomolekulou nemusi byt jen
hydrofobni a nemusi probihat jen v lipofilni oblasti biomolekuly,

- str. 11: uvadite, Ze n-oktanol tvofi s vodou komplex o vysokém stupni lipofility - mohl byste
to, prosim, popsat/vysvétlit presnégji?

"elektrondonorovy efekt"; dualni konstanty maji o néco Sirsi pouziti, nez je uvedeno v odst. 2,
- str. 23-24: k demonstraci diagramu molekulovych orbitalt (vazebnych, protivazebnych a
nevazebnych, HOMO, LUMO, SOMO) by bylo lepSi zvolit ilustrativnéjSi molekulu nez je H2,
- str. 24: LUMO znamena Lowest UNoccupied Molecular Orbital,

- v Casti Vysledky by bylo vhodné u methylfenyl derivatu (latka XVII) uvést i lokant methylu a
u alkyld, ze nebyly vétvené,

- str. 38-39: ve vypoctech atomového parcialniho naboje u derivati XVI a XVII nejsou
uvedeny hodnoty pro nékteré uhliky (21-23,25) druhého benzenového jadra - pro¢?

- str. 45: spravny nazev slouceniny XXVIII je 2-[4-(decylsulfanyl)-3-(trifluormethyl)fenyllguani-
din (podobné odpovidajici kation na str. 58),

- str. 48: tabulka reportuje jen nékteré guanidiniové kationty, pro¢ byly vypustény zbyvajici?

- str. 58: v tabulce 15 chybi vypocétené hodnoty pro metodu PEOE,

- str. 65: vystiznéjSi formulace nez "atomovy parcialni naboj (...) roste s prodluzujicim se
fetézcem" by byla napf. "atomovy parcialni naboj se méni smérem ke kladnym hodnotam",
analogicky v opacném pfipadé,

- v diskusi bych uvital dusledné odkazovani se na tabulky s pfislusnymi vysledky.

K bakalafrské praci mam nasledujici dopliujici dotazy:

1. Jaké maji zkoumané fenylguanidinové derivaty biologické ucinky? Nikde je neuvadite.

2. Na strané 61 uvadite (bez reference), ze se v lidském téle vyskytuji jak kationty
fenylguanidinia, tak baze fenylguanidinl. Z jakého zdroje jste toto tvrzeni Cerpal a jak je toto
konstatovani v souladu s faktem, Ze se guanidin jakoZto jedna z nejsilnéjSich organickych
bazi vyskytuje za fyziologickych podminek pIné protonizovany?

| pfes uvedené pfipominky pfedlozenou praci pana Ondreje Horacka hodnotim pozitivné,
vysledky maiji potencial byt vyuZzity dale; proto ji jednoznacné doporucuji k obhajobé.

Celkové hodnoceni: vyborné, k obhajobé: doporucuji

V Hradci Kralové dne 24. 5. 2016
podpis oponentky / oponenta



