Posudek školitele na bakalářskou práci Alexandra Popy s názvem 

„Přínos 2D NMR spektroskopie při interpretaci 1H, 13C a 15N signálů v NMR spektrech vybraných aromatických dusíkatých heterocyklů“ 

(obor Chemie, školní rok 2011/2012)

Bakalářská práce o rozsahu 63 stran se soustředí na dusíkaté heterocykly, konkrétně 7-azaindol a jeho deriváty, a detailní interpretaci jejich roztokových multinukleárních NMR spekter, jejichž popis tvoří stěžejní část předložené práce. Bakalářská práce je standardně členěna do pěti hlavních kapitol, tedy Úvodu, Teoretické části, Experimentální části, části Výsledky a diskuze a Závěru. Práce se odkazuje na celkem 58 převážně zahraničních literárních zdrojů, a to časopiseckých i knižních.
První kapitola teoretické části stručně shrnuje informace o derivátech 7-azaindolu s důrazem na různé typy biologické aktivity. Tato kapitola je poněkud méně čtivá, jeví se jako pouhý výčet zajímavých sloučenin bez spojující logické linky a kontextu. Přesto však alespoň jednoznačně ukazuje zajímavost zmíněných látek pro další studium. Druhá obsáhlejší kapitola se věnuje teorii NMR spektroskopie. Zde je patrné, že autorovi je tato tematika mnohem bližší, protože text již je srozumitelnější a má logickou posloupnost od základů metody po složitější experimenty. Ale ve snaze stručně představit tuto komplikovanou metodu se autor nevyhnul opomenutí některých základních vysvětlení, které jsou pro objasnění později zmíněných pulzních sekvencí složitějších NMR experimentů zásadní (dekaplink, interakční konstanta). Naopak je pak velká pozornost věnována různým variantám COSY experimentu, experimentu HETCOR, NOE a ROESY, které pak ve vlastní experimentální části využity nejsou. 
Zmíněné připomínky k teoretické části jsou ale více než vyváženy vlastní praktickou částí práce. Zde autor provádí velmi důkladnou a detailně rozebranou interpretaci 1D a 2D NMR spekter pěti heterocyklických sloučenin odvozených od 7-azaindolu. Popis jednotlivých kroků při interpretaci svědčí o opravdovém porozumění zásad rozboru NMR dat. Navíc takto důkladný rozbor jednotlivých spekter může jednoznačně sloužit i jako názorný návod pro provádění interpretace. Z popisu postupu interpretace je také prokázán přínos 2D NMR spektroskopie pro přiřazení jednotlivých signálů, protože jak autor poznamenává, pouze na základě 1D spekter lze přiřazení provést jen přibližně a rozhodně ne jednoznačně. Navíc je nutné zdůraznit, že takto přesně přiřazené signály v NMR spektrech derivátů 7-azaindolu budou dále využity pro interpretaci spekter komplexů vybraných přechodných kovů s těmito sloučeninami jako N-donorovými ligandy.
Student při vypracování bakalářské práce pracoval samostatně. Velmi pozitivně hodnotím, že si nejen osvojil práci s NMR spektrometrem při provádění měření (tedy přípravu vzorků pro měření, nastavení měřicích parametrů různých typů experimentů, provedení vlastního měření a interpretaci naměřených dat), ale zapojil se i do základních servisních operací spojených s obsluhou spektrometru. Student tak jednoznačně prokázal zájem o zvolenou problematiku současně se schopností samostatně pracovat a vyhodnocovat vlastní naměřená data.

K práci mám následující poznámky:

Autor by měl do obhajoby práce zahrnout vysvětlení pojmu dekapling, dále pak by se měl věnovat i pojmům chemická ekvivalence a interakční konstanta, které jsou při provádění interpretace zásadní.

V rámci obhajoby práce bych také uvítala příklad názorné grafické interpretace vybraného 2D NMR spektra, protože obrázky spekter stojí v samotné práci tak trochu stranou a interpretace je provedena čistě textovou formou.

Domnívám se, že výše uvedené připomínky neubírají práci na kvalitě. Proto konstatuji, že předložená bakalářská práce jednoznačně splňuje požadavky kladené na tento typ závěrečných prací, a proto ji DOPORUČUJI k obhajobě.

Návrh hodnocení: A

V Olomouci dne 11. května 2012
                     
……………………………………………









       Mgr. Radka Novotná









           (vedoucí práce)

