Oponentsky posudek na disertaéni préci Ing. Silvie Surmové:

Analyza tékavych organickych latek v piirodnich matricich metodou HS-SPME/GC-MS

Autorka si v pfedlozené disertacni praci vyty¢ila jako hlavni cil izolaci organickych
tekavych latek kombinaci prekoncentracnich technik headspace (HS) a mikroextrakei tuhou
fazi (SPME) s néaslednou analyzou pomoci GC-MS.

V avodni teoretické Casti prace jsou popsany jednotlivé skupiny tekavych latek a jejich
vyskyt v rostlinnych materialech. Prehled poté pokracuje metodami izolace téchto analytu
z matric pomoci destilacnich a extrakénich metod. Autorka se zaméfila na mikroextrakci tuhou
fazi, kde jsou podrobnéji popsany jednotlivé kroky extrakce i desorpce a pfedev§im parametry,
kterymi je mozné optimalizovat vytézek SPME. Protoze je téchto proménnych pomérné velké
mnozstvi, autorka spravné zatadila do teoretické sekce i kapitolu zabyvajici se statistickym
planovanim experimenti a optimalizaci podminek extrakce. Dale Jsou zde popsany i metody
vyhodnoceni experimentd, jako je analyza hlavnich komponent a faktorova a diskrimina¢ni
analyza, které autorka dale pouzila k presentaci vysledk méfeni.

Uvodni ¢ast je vypracovana prehledné, s mnozstvim odkazd na pouzité zdroje a
doplnéna obrazky a fotografiemi, takze ctenar ziska potrebné informace k néaslednym
experimentini.

V praktické ¢asti byly analyzovéany tékavé latky ve vybranych matricich, konkrétné $lo
o okvétni listky 6 druht razi, 24 domacky vyrobenych ovocnych destilati, 13 druht
alkoholickych destilatd a likéri z prodejen v PL a jeden druh tonkovych bob. 1 kdyz se jednalo
o rozdilné matrice, byl postup, ktery autorka zvolila ve viech ptipadech podobny: piiprava a
homogenizace vzorku, optimalizace extrakénich podminek a volba spravného SPME vlikna
pomoci statistického planovani experimenti, vyhodnoceni statistickych dat a uréeni parametrii
ovliviujicich vytézek extrakce — z hlediska poctu detekovanych pikd nebo maximalni odezvy
v GC-MS. Nasledovalo vlastni méfeni pro optimalizované podminky a vyhodnoceni formou
tabulek identifikovanych komponent, seskupeni analyti do Jednotlivych skupin dle chemického
slozeni a presentace slozeni grafickou formou. Za zdafilé povazuji porovnani aromatickych
profilt, kde se vynasi pro jednotlivé vzorky relativni zastoupeni komponent (% ploch pika)
proti jejich reten¢nimu indexu (Obr. 38 a 34). V pripadé vzorkd alkoholickych napoji byla

vypracovana PCA analyza, kde byly jednotlivé analyzované druhy velmi dobte diskriminovény



na zakladé prvnich dvou faktori (obr. 36 a 41). Autorka dosaZené vysledky nasledné
komentovala a snazila se vysvétlit piitomnost nalezenych analyth ve vzorcich a kriticky
porovnat s jiz publikovanymi pracemi.

Proti vySe uvedenému postupu experimentii nelze mit adné objektivni namitky. Jak je
v praci uvedeno, jednalo se o velmi bohaté smési latek, kdy bylo identifikovano az 271
sloucenin. Kombinace dostupnych MS knihoven (s uvadénou shodou min. 80%) a
publikovanych retencnich indexd poskytuje znaénou jistotu pro spravnou identifikaci latek bez

nutnosti mit pfislusné standardy k dispozici.
K praci mam nésledujici pfipominky, dotazy a naméty do diskuse:

1) Str. 5§, Tabulka 3. V ¢asti 3.1.2.1 autorka uvadi, Ze jako nezavisle proménné byly zvoleny
doby extrakce (20, 40, 60 minut). Nicméné nékteré experimenty v prvni ¢asti tabulky byly

extrahovany po jinou dobu. Podobné je tomu i s teplotami extrakee.

2) Grafickou podobu diserta¢ni prace hodnotim velmi dobte az na jednu vyjimku. Na Obr. 1-
12 v priloze jsou dva GC-MS zaznamy (Eerny a rizovy signal) prekryté pres sebe s rizovym
pozadim obrazku. To prakticky znemoziuje se v chromatogramu orientovat. Pokud by autorka
zvolila v téchto pfipadech stejny format jako na Obr. 35, kde jsou tfi signaly s posunutou

zakladni linii, vysledek by byl mnohem ptehledné;si.

3) V souvislosti s alkoholickymi napoji jsme v CR zazili v r. 2012 tzv. ,,methanolovou aféru*
obrovskych rozméri. Krom toho bylo v letech 2010-2012 zvefejnéno v tisku prekroéeni
koncentrace ethylkarbamatu v nékterych ovocnych péalenkéch. Tehdy pomémé pfisna norma
0.4 mg/L byla pozdéji zvysena na | mg/L. Autorka se v experimentalni ¢asti disertaéni prace
témito latkami nezabyvala. Znamend to, Ze v ovocnych palenkach nebyl ethylkarbaméat

pritomen nebo se ho z néjakych duavodi nepodatilo identifikovat?

4) Pokud se vhodné modifikuji podminky u HS-SPME-GC-MS, mj. napi. ,,solvent cut u MS.

bude mozné pouzit tuto techniku pro analyzu methanolu ve vzorcich alkoholickych napoji?



Uvedené pfipominky nikterak nesnizuji kvalitu predlozené disertaéni prace, kterd je na
vysokeé urovni. Text je piehledny, spojujici a vysvétlujici, stejné jako dosazené vysledky i
Jejich presentace a interpretace. Pfedlozena disertacni prace demonstruje autor¢iny schopnosti
samostatné zpracovat zadané vyzkumné téma, dosdhnout vytydené cile a vysledky tspésné
publikovat v impaktovanych mezinarodnich ¢asopisech.

Prohlasuji, Ze jsem doktorskou disertaéni praci Ing. Silvie Surmové prostudoval,

povazuji ji za zdafilou, a proto tuto praci doporuéuji piijmout k obhajobé.

Dot (Pl

Ing. Josef Planeta, Ph.D.
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Predkladand disertaéni prace je vénovana vyuziti izolanich/prekoncentraénich technik pii analyze
tekavych latek v matricich biologického materialu a ovoenych destilatii, pricemz vetsi éast prace
se zabyva uzitim HS-SPME. Pouzité postupy byly optimalizovany za pouziti pokrogilych

statistickych metod, stejné tak i zpracovani experimentalnich vysledka.

Prace o rozsahu 167 stran je rozdélena na odpovidajici kapitoly, velké mnozstvi experimentalnich
dat uspotadanych do prehlednych tabulek a grafii, zahrnuje seznam literatury se 179 citacemi,
prilohy s dal8imi udaji a seznam publikaci, pfednasek a postert, kde je doktorandka autorkou ¢i
spoluautorkou. Z hlediska struktury a rozsahu tedy price zcela vyhovuje pozadavkim na

disertacni praci. Prace je napséna ¢tivé a formalni Gprava je pékna.
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12. Na str. 60 ve vysledcich optimalizace se jako optimalni hodnoty ukazaly maximalni hodnoty
vybranych faktord pouzitych k optimalizaci. Ziejmé je to i z obr. 32. Takovy vysledek
vétSinou ukazuje na nevhodné zvolené rozsahy pouzitych faktorfi, protoze odekavané
maximum evidentné leZl mimo zvolenou oblast. Bylo v tomto piipadé mozné/vhodné roz§itit
uvedené rozsahy?

13. K hodnotam v tabulkdch 6, 11, 12 a 16 neni nikde uveden limit, nad ktery je povazovéna
piftomnost latky za uznanou (s ¢iselnou hodnotou).

[4. Nebylo v pldnu pouzit pro ziskand data statistické metody PCA nebo FA (jako u dalsi

kapitoly)?

LA

V kapitole 3.2.1.4 GC-MS je uveden teplotni program pouzity pfi analyzach na GC. Tento
program mé délku 120 min, ale na chromatogramu na obr. 35 je zobrazeno jen 31 min. Byla
takto dlouhéd analyza nutnd?

16. Na obrazku 36 je vystup PCA metody rozdéleni destilatt do skupin podle druhu ovoce. Jsou
patrné dvé oddélené skupiny jablek, ale presto jsou zahrnuty do jediné skupiny. M4 to néjaky
divod?

17. V kapitole 3.3.1.4 E-nos je uveden teplotni program, ktery trva 80 min. Piesto je uvedeny stroj
oznacovan za ultrarychly GC. To je z tohoto pohledu troufalé oznaceni.

[8. Pro¢ byla u semikvantitativni analyzy vzorku tonkovych bobd pouzita metoda GC-FID?
Nebylo mozno pouzit data z GC-MS?

19. Obrazek 47 je ukdzkovym piikladem vyborné zvoleného rozsahu faktord. To se malokdy
povede.

20. U obrazkd I — 12 v piiloze bylo vhodné uvést, ktery typ vlakna je Gerveny (v textu riZzovy) a

ktery ¢erny. Musel jsem to hledat az na strankach vyrobcee, i kdyZ je to pozd&ji na jediném

mist¢ textu uvedeno (ale kdo rdd stale listuje, Ze).

Preklepy
Jako kazdy rozsahlejsi text, ani tento neni bez preklepd. Jejich mnoZstvi je minimalni a nezhoriuje
to obsahovou spravnost textu. Jako jediny ptiklad uvedu pouziti muzského rodu v prohlasent a

podékovani na samém zacatku prace.
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Predkladana price ma nespornou védeckou hodnotu. obsahuje velké mnoZstvi spravné
vyhodnocenych experimentalnich dat a velmi se mi libi. Uvedené komentare a dotazy, vyplyvajict
zmého zajmu. nejsou takového charakteru, aby sniZily nebo zpochybnily celkovou kvalitu

predkladané préce, a proto ji piné doporucuji k prijeti.

Praha, 16. 9. 2018
doc. RNDr. Radomir Cabala, Ph.D.
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