PRIRODOVEDECKA
FAKULTA

Univerzita Karlova

Oponentsky posudek na diplomovou praci Bc. Adama Jarose

»Makrocyklické komplexy s neuzavienou koordinacni sférou“

Posuzovana diplomova prace podava podrobny popis syntézy tif makrocyklickych ligandu s réizné nabitymi
pendantnimi rameny. Kormé popisu vlastni syntézy podava autor ijejich charakterizaci pomoci spektralnich
metod. Studium aciodobazickych vlastnosti liganda bylo provedeno pomoci potenciometrickych titraci a
kde tato metoda nevedla k cili, provadél autor NMR titrace. Stabilita komplexu s gallitymi, méd’natymi i
zine¢natymi ionty byla odvozena na zakladé experimentalné urcenych distribuénich diagrami, ov§em autor

tyto vysledky navic doplnil i studiem geometrie komplext pomoci vipocta DFT.

S potésenim konstatuje oponent skutecnost, ze se jedna o praci sestavenou se zna¢nou péci a napsanou
mimoiadné ¢tive. V uvodni pasazi prace je jasné vysvétlena problematika a cile prace jsou dobfe definované.
Popisu vlastnich vysledki vénoval autor znacny prostor a velmi se mi libil zevrubny popis riznych apliko-
vanych syntetickych postupti potfebnych k piiprave ligandu, jelikoz se autorovi povedlo natrefit na nepfilis
ptejicnou Matku Pifrodu, ktera se dle vSeho state¢né branila snaham o izolaci ligandi v piijatelné cistoté i
s pfiméfenym vytézkem. Jak ovSem prace doklada, vhodnou modifikaci syntetického postupu se podatilo i
tyto nesnaze pfekonat a nakonec byly ligandy pfipraveny v potfebném vytézku pro provedeni spektralnich

i potenciometrickych studii.

K odborné strance prace nelze mit zadnou kritickou pfipominku a jisté drobné nepfesnosti, které jsem
v praci nasel, se tykaji povétsinou formalni stranky spisu. Nize nasleduje podrobny vycet nalezenych nedo-

statku:

1. Str. 19: Analytikjena Specord 50.

2. Na strané 19 je uvedeno, ze rentgenostrukturnf analyza byla provedena Dr. Cisafovou a doc. Kot-
kem. I kdyz je takové dékovani jisté Slechetné, z védeckého hlediska je mérou vrchovatou zadouci
uvadeét téz podrobné detaily experimentu (kupt. vlnovou délku primarniho zafeni, viz téz Tabulka
0), ¢i detaily upfesniovani finalntho modelu (zachazeni s vodiky, atd.). V této souvislosti pozname-
navam, ze fazovy problém byl s nejvetsi pravdépodobnosti fesen tzv. ,,intrinsic phasing, pfi¢emz
sam autor programu SHELXS97 (implementujici pfimé metody) povazuje tento svij program dnes
jiz za ptrekonany.

3. Str. 20. Jak byl stanoven obsah krystalové vody u BATACN-2HCI-0.5H,O?

4. Str. 26. Autor uvadi, ze pro modelovan{ struktur v roztoku pouzil vzdy izomer s nejveétsi pravde-
podobnosti vyskytu. Skoda, e zde nejsou uvedeny detaily (energie). Je mozno se na zakladé ter-

modynamiky opravdu vyslovit pro vyskyt jediného izomeru ve vSech pifpadechr!
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5. Str. 30, odstavec 3.2. Pro ligand HoL! se uvadi, Ze se nepovedlo ziskat potenciometrickymi titracemi
data v bazické oblasti pH, proto byla provedena NMR titrace pii pH v rozmezi 12 az 14. Prosim
o podrobnéjsi komentaf.

6. Str. 35, Obrazek 26. Existuje néjaky fyzikalnf davod pro nepiili§ presvédcivé prolozeni kiivky pies
experimentalni body?

7. Str. 41, odstavec 3.4. Vysledky kvantové chemickych vypocth by si jisté zaslouzily podrobnéjsi
diskuzi. Pro analyzu koordina¢niho okolf centralnfho atomu je velmi uzite¢né provést korelaci me-
ziatomovych vzdalenosti s pfislusnymi fady vazeb. Na zakladé téchto informaci by se dalo usuzo-
vat na pfitomnost pnuti v cyklech, dokonce by se dala porovnat i stabilita komplexta. Pokud si dal
autor praci s provedenim vypocti, ziskat Mayerovy fady vazeb je jiz trivialitou.

8. Str. 45, Tabulka 6. Tato tabulka snese vylepseni na vice mistech. Chybi thel  u druhé latky, u
hustoty je pouzita jednou desetinna tecka, v druhém piipadé carka. Prosim o kontrolu hodnoty
absorpc¢niho koeficientu prvni latky (mutze byt chybné, i kdyz nemusi — dle pouzité vlnové délky).
Je ovéteno, ze ponckud vyssi rezidualni elektronova hustota v piipadé druhé latky nedava chemicky
smysl? Sice nejsem odbornikem na jazyk cesky, ale termin ,,Unikatn{ difrakce mi zni nezvykle.

9. Str. 46. Jelikoz chybi nakres s ¢fslovanim atomi, vyklad podany v tomto odstavci se nedal dost

dobfe sledovat.

Do diskuze prosim autora reagovat na body uvedené vyse (dle povahy jednotlivych poznamek).

Zavérem konstatuji, Ze recenzovana diplomova priace Be. Adama Jarose predstavuje velmi kvalitni dilo,
které pfinasi fadu cennych vysledki. Rozsah prace i zptsob zpracovani vysledki jednoznacné spliuje kri-
téria na diplomové prace kladené, proto jeji piijeti k obhajobé podporuji a navrhuji hodnotit nejlepsim

klasifikacnim stupném.

Komairno, 22/V /2018

doc. RNDr. Rébert Gyepes, PhD.
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