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Predlozena prace je vénovana popisu polymorfismu krystalickych latek pomoci NMR pevné faze

a kvantové chemickych vypocti. Prace se zejména vénuje vlivu krystalového pakovani na slozky

tenzorti chemického posunu. Jednim z cili prace také bylo posoudit vypovidaci hodnotu riiznych

typi kvantové chemickych vypoctd. Vzhledem k tomu, Ze polymorfismus farmaceutickych

substanci je pecliveé sledovan v celém procesu vyvoje, vyroby, skladovani a aplikace 1é¢iv, je snaha

pochopit vztahy mezi chemickou strukturou latky a rozsahem polymorfniho chovani, ptipadné ho



piedpovidat trvalym predmétem védeckého zdjmu. Proto povazuji zpracované téma za védecky
aktudlni a poznani novych zékonitosti v této oblasti za potencialn€ velmi uzZite¢né.

Ukoly vytéené na strané 1 jsou ambiciézni a je pot&sitelné, Ze se jich autorka zhostila na velmi
dobré urovni. Rozsah jednotlivych Casti predlozené diplomové prace je dobie zvolen, pficemz
reSerSni Cast spliluje principidlni pozadavky na uvedeni ¢tenafe do problematiky a v zdsad¢ shrnuje
stav soucasnych znalosti. Rozsah zpracované literatury povazuji za dostatecny. V tivodni ¢asti na
strankach 2-17 je ¢tendf seznamen se vSemi informacemi, metodami a postupy, jez jsou podstatné
pro analyzu a diskusi ziskanych dat.

V ¢asti experimentalni jsou ve stru¢nosti shrnuty nejen podminky méteni NMR spekter pevného
stavu, ale 1 podminky a parametry provadénych kvantové chemickych vypoct. Ocenuji testovani
parametru Ecuofr (maximalni energie, kterd urCuje piesnost vypoctl baze planarnich vinovych
funkci). Jsem vSak ponékud na rozpacich z oznaceni tohoto parametru jednim slovem ,,Ecutoff*.
Déle mam drobnou poznamku k testovani SCF parametru. V grafu 2 na strané 20, jsem nenaSel
zadnou zavislost. Proto tvrzeni ze, z grafu je opét patrné, ze pii trovni fine hodnoty chemického
stinéni konverguji, povazuji za optimisticky. Parametr SFC spiSe nema zadny vliv. MoZna se ale
mylim, a proto prosim autorku o komentai. Ocenuji také ¢ast vénovanou piepoctu chemického
stinéni na chemicky posun a pfedevSim referencovani vypocitanych hodnot.

Pokud jde o vlastni vysledky préace, tak autorka zpracovala zna¢né mnozstvi vypocitanych dat a
parametra a zpracovala je do pomérné piehlednych tabulek. Na strané 29 se autorka zacina zabyvat
klastrovym ptistupem pro vypocet hodnot chemickych posunt a hleda minimalni pocet molekul v
klastru, ktery by jiz poskytoval dobrou shodu mezi experimentdlnimi vypoctenymi hodnotami
chemického posunu. Autorka uvadi, Ze ke konvergenci dochazi, je-li pocet molekul v klastru
alespoil 15. Podobny test uvadény v praci kolegy M. Dracinského (ref. 32) provedeny pro jinou
malou organickou molekulu, isocytosin, v§ak Zadnou konvergenci nenaznacuje. Miize autorka tento
fakt n&jak diskutovat? Lze tyto rozdily pfisoudit jiné metodice referencovani? K tomu se poji 1 mij
druhy dotaz souvisejici s porovnavanim kvality vystupt ziskanych GIPAW pfistupem programu
CASTEP a klastrovym piistupem Gausian09 (strana 32). Je néjaky divod, pro¢ by pravé
ketoizomery kyseliny 2-thiobarbiturové mély byt 1épe popsany klastrovym ptistupem, zatimco
enolizomery GIPAW vypocty v programu CASTEP?

Se zobecnénim uvedenym na strané 37, tedy ze oba vypocetni pfistupy jsou srovnatelné, 1ze na
zéklad¢ ziskanych udajii souhlasit. Je vSak nutné mit na paméti, ze v této praci jsou predmetem
zkoumani relativné malé a rigidni molekuly. Domniva se autorka, Zze ob¢ metody budou srovnatelné
1 s rostouci velikosti molekul a krystalografickou sloZitosti zkoumanych systémti?

V posledni ¢asti diplomové prace autorka velmi detailné popisuje vliv strukturnich zmén na
jednotlivé sloZky tenzoru a to témét pro kazdy atom kazdé formy kyseliny 2-thiobarbiturové. Diky
tomu byl ziskan rozsahly soubor dat, ktery lze vyuzit pro strukturni charakterizaci neznamych
krystalovych modifikaci podobnych slou¢enin pomoci NMR spektroskopie pevného stavu. Zde se
téz jednoznacné prokazaly vyhody klastrového ptistupu pii zkoumani vlivu molekularniho baleni na
slozky tenzoru chemického stinéni. Zavéry formulované autorkou na strané 68 povazuji za vnitiné

konzistentni a vyplyvaji ze ziskanych dat.



V predloZené praci jsem tak nenalezl Zadné vyrazné slabé misto, a proto povazuji piedloZzenou
praci za védecky velmi hodnotnou a celkové ji hodnotim kladné. Lze konstatovat, Ze autorka
prokéazala schopnost orientovat se v odborné literatufe a zpracovat pomérné znacné mnozstvi
experimentalnich dat a vyvodit z nich spravné zavéry. Dle mého soudu ptedlozena prace spliuje

veskeré pozadavky, které jsou kladené na diplomovou préci.

Zavér: PredloZzenou diplomovou praci doporucuji prijmout k obhajobé a hodnotim ji
stupném B, na stupnici A az F, kde A je vvborna prace a F je prace zcela nedostateéna.
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