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	Komentáře k diplomové práci:

	Diplomová práce Davida Kašného není z oblasti experimetnální, ale teoretické chemie a představuje tak pravděpodobně první práci tohoto typu zpracovanou na Ústavu chemie. Diplomant se zabýval studiem rotačních bariér adamantanem substituovaných derivátů chinolinu, přičemž hlavním cílem práce bylo, pomocí kvantově-mechanických výpočtů, prozkoumat vliv různých substitutentů v poloze 3 chinolinového skeletu na volnou rotaci 1-adamantylmethylového substituentu vázaného v poloze 4. 

V teoretické části práce se diplomant nejprve zaměřil na popis vybraných chinolinových sloučenin vykazujících určité biologické účinky. V další kapitole této části je pojednáno o atropisomerii a možnostech její detekce jak pomocí experimentálních tak výpočetních metod. Následuje výčet výpočetních metod v chemii, na který plynule navazuje kapitola pojednávající o výpočetních metodách vhodných pro studium rotačních bariér. 

V praktické části jsou na prvním místě definovány cíle předložené práce. Následuje výčet sloučenin, které byly v rámci práce studovány, dále popis metodiky použité při optimalizaci struktur studovaných látek a konečně také při samotných výpočtech rotačních bariér. 

Jako poslední je uvedena kapitola Výsledky a diskuze, v níž autor komentuje výsledky získané během řešení diplomové práce. V této kapitole je vždy uveden strukturní vzorec příslušné sloučeniny, dva grafy (2D a 3D) ilustrující závislost energie na úhlu rotace 1-adamantylu a rovněž komentář získaných dat, jehož součástí je vždy posouzení, zda lze na základě obdržených výsledků usuzovat o možnosti volné rotace 1-adamantylmethylu či nikoliv. Součástí této kapitoly je rovněž podkapitola, v níž jsou získané výsledky sumarizovány. 
Nutno podotknout, že celá práce je doprovázena spoustou více či méně závažných chyb. Řada z nich mohla samozřejmě vzniknout v důsledku nepozornosti autora při přípravě rukopisu (mám na mysli velký počet překlepů, které na tomto místě nehodlám blíže komentovat), některých by se však měl diplomant v práci tohoto typu alespoň pokusit vyvarovat (např. termíny "trifluoromethylová skupina" na str. 23, "fluorový substituent" na str. 50 či několikrát se opakující "1-adamantylmethyl substituent". Práce jako celek nepůsobí konzistentně, a to především po grafické stránce. Kromě používání dvojího typu písma (patkového v textu a bezpatkového v tabulkách) si autor nedělal přílišné starosti ani s přípravou strukturních vzorců komentovaných sloučenin (jako příklad lze uvést vzorce uvedené na Obrázcích 4 a 5 na str. 14). Za zbytečné rovněž považuji opakované uvádění strukturních vzorců sloučenin I-VII po jejich optimalizaci, a to velmi záhy po sobě (poprvé na str. 36-38 a podruhé na str. 40-42). Navíc při číslování látek III-VII uvedl diplomant dvakrát číslovku 13. Celá práce se zabývá studiem sloučenin obsahujících adamantanový motiv, proto nechápu, proč je poprvé (a zároveň naposledy) uveden strukturní vzorec tohoto polycyklického uhlovodíku až na str. 44 (Obrázek 25). Poslední zde komentovaný nedostatek se týká tabulky uvedené v příloze této práce. Ta dle mého názoru obsahuje výsledky výpočtů jen dvou struktur (těžko soudit kterých) a čtenáři tak nepodává žádné relevantní informace.
Téma diplomové práce Davida Kašného považuji za velice zajímavé a rovněž dosažené výsledky lze hodnotit veskrze pozitivně. Bohužel, řada formálních chyb, grafická neuspořádanost a některé nevhodné formulace dávají této práci punc průměrnosti. 
Přestože aritmetický průměr jednotlivých hodnotících kritérií tomuto stupni neodpovídá, hodnotím celkově diplomovou práci Davida Kašného klasifikačním stupněm C - dobře.



	Otázky oponenta diplomové práce:

	1) Na straně 12 uvádíte u jedné ze sloučenin, konkrétně 2-chlor-3-fenyl-6,7-dimethoxychinolinu, hodnotu IC50 = >30 mikroM. Co můžete na základě tohoto údaje říct o inhibičních schopnostech této látky ve vztahu k testovanému biologickému materiálu?

2) V Tabulce 1 na straně 23 uvádíte hodnoty energií rotačních bariér pro bifenyl, ortho-substituované bifenyly a 2,2´-disubstituované bifenyly. Nikde ale není specifikováno, jakým úhlům dané hodnoty odpovídají. Mohl byste to, prosím, objasnit?

3) Objasněnte, na základě jakého "klíče" byly pro studium rotačních bariér doposud nepřipravených sloučenit (struktury III-VII) vybírány substituenty do polohy 2 chinolinového skeletu.

4) Při číslování sloučenin III-VII (str. 36-38) se objevuje dvakrát číslovka 13. Jedenkrát v poloze meta fenylového substituentu vázaného na C2 a podruhé u substituentů vázaných na C3 chinolinového skeletu. V Tabulce 4 (str. 43) poté uvádíte vypočtené vzdálenosti atomů C1 a C13. O jaký atom C13 se tedy jedná a co Vás vedlo k dvojímu použití číslovky 13 při číslování těchto sloučenin?



V e Zlíně dne 24. května 2012
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