Posudek vedouciho diplomové prace Bc. Ivany Hnizdové nazvané ,,Pouziti
Ramanovy optické aktivity k prozkoumani konformace kyseliny askorbové
(vitaminu C) a jeji interakce s rozpoustédlem*

Ivana Hnizdova se ve své diplomové praci zabyvala vyuzitim Ramanovy
spektroskopie a Ramanovy optické aktivity (ROA) ke studiu struktury a konformaci
v simulacich spekter na ab initio trovni a to jak s vyuzitim implicitniho modelu
rozpoustédla, tak i1 s vyuzitim molekulové dynamiky a simulaci klastrG kyseliny
askorbové s molekulami vody, coz se ukazalo jako velmi dutlezité k vysvétleni
experimentalnich spekter. Krom¢ simulaci se Ivana Hvizdova zabyvala takeé
experimentalnim méfeni spekter Ramanovy optické aktivity a titraénimi méfenimi —
méfeni zavislosti Ramanovych spekter na pH, z nichz bylo mozné po zpracovani dat
ovétit pK konstanty a hlavné i spravnost piedpokladi o deprotonovanych formach
kyseliny askorbové.

Velmi ocenuji, Ze studentka Uspé$né pronikla do pro ni nové tématiky
kvantové chemickych vypoctd. Hlavnim piinosem prace pak je ziskani velkého
mnozstvi pivodnich dat, kterd budeme dale ptipravovat k publikaci. Nové poznatky
znalost popsanou V literatufe. Rozhodné je mozné fici, Ze se podafilo ziskat lepsiho
souladu mezi experimentdlnimi Ramanovymi spektry a simulacemi, ROA spektra
doposud analyzovana viibec nebyla. Bylo zjisténo, ze u askorbatu sodného existuje
relativné vyznamné zastoupeni formy, kterd nebyva obvykle uvazovana.

Rozsah prace povazuji za velky, stejné jako mnozstvi ziskanych ptvodnich
vysledkd. Jazykovou, formalni i grafickou Groven prace povazuji za velmi dobrou.

Diplomovou praci doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnotit stupném A.
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