Posudek skolitele na diplomni praci Bc. Evy Vaverkové na téma

Stanoveni disociaénich konstant vybranych léciv spektrofotometrickou a
potenciometrickou titraci

Spektrofotometrické stanoveni disociacnich konstant lé€iv pfedstavuje nalezeni chemického
modelu systému, t. zn. poltu Eastic, jejich stechiometrii, jejich rovnovazné koncentrace spolu
s disociacnimi konstantami a molarnimi absorp€nimi koeficienty rozlicné protonovanych ¢astic
regresni analyzou spekter nebo pH-potenciometrickych titraénich kfivek. Dilezitymi pomUckami
jsou pfitom regresni diagnostiky k ovéfeni vérohodnosti hledaného modelu, dale faktorova
analyza k ureni poctu v8ech svétlo-absorbujicich €astic rovnovazné smeési a konecné statisticka
analyza rezidui aplikované nelinearni regrese. Je obtizné a trva obvykle az cely semestr, nez se
v analyze spekter a ESAB a HYPERQUAD v analyze potenciometrickych titrac¢nich kfivek a
zalne ziskavat validni vysledky. Pro studenta neni rovnéZz snadné se orientovat v numerickych
metodach vicerozmérné faktorové analyzy pfi ur€eni hodnosti matice, ktera se zde rovna poctu
svetlo-absorbujicich astic analyzou véjife spekter.

Bc. Eva Vaverkova se zapracovavala v obtizné pocitaCové regresni technice na
diplomové praci v letnim semestru 4. ro€niku, a sice s problémy, ale pfesto zvladla nelinearni
regresi, metody faktorové analyzy spekter, makra tabulkového procesoru Excel, a stejné jako i
objektové orientovany statisticky systém S-Plus. Pomoci programi SQUAD a SPECFIT
otestovala fadu hypotéz chemického modelu, neZ dospéla k relevantnim zavérlim srovnatelnym
s kvantové-chemickou predikci pK od softwaru MARVIN, PALLAS a SPARC.

Nejcennéjsi na diplomové praci Evy Vaverkové je dostateéné vérohodné regresni
vyhodnoceni pH-absorban&nich responznich ploch ale také potenciometrickych pH-titraénich
kfivek, a tim i vérohodné a publikovatelné odhady smiSenych ale také termodynamickych
disociaCnich konstant studovanych 3 I|é&iv, a to hydroxyurea, alendronatu sodného a
sildenafil citratu pfi 25° a 37°C. Vlastni diplomova prace je napsana struénym publikaénim
jazykem s elektronickym zafazovanim obrazk( z Originu do textu a ukazuje solidni zvladnuti
textového editoru Word 2007 dle zasad pocitacoveé typografie. Prokazuje tim také solidni
pripravenost k prezentaci vysledkl své védecko-vyzkumné prace.

Vv

regresi vicerozmérnych responznich ploch se dotyéna svym usilim a pili nakonec dopracovala
relevantnich vysledk( a solidné zvladla zadanou problematiku. PfedloZenou diplomovou praci
prokazala, Ze je pfipravena k védecko-vyzkumné praci s pocitatovou analyzou dat. V
experimentalni praci Ize pe€livost méfeni, a tim také vérohodnost dat sledovat ve velmi nizkych
smérodatnych odchylkach regresovaného signalu, zde absorbance (nebo pH), a to okolo 0.3
mAU, totiz velig¢iny, v niz se propaguji nahodné chyby a Sum celého experimentu. Dosazené
vysledky povazuji proto za cenné, protoZze umozni dokonceni dvou publikaci do zahrani¢nich
impaktovanych ¢asopisti, kde na sdélenich bude doty€na spoluautorkou. ProtoZe ne u kaZzdého
diplomanta se podafi pfivést vysledky az do publikacniho stadia, hodnotim jeji celkovy pfistup k
védecko-vyzkumné praci znamkou
Vyborné az velmi dobre.
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