Oponentsky posudek diplomové prace
Dominiky A. Kolarové:
Kvantifikace modelovych sloucenin pomoci 14N NQR — Nuklearni Kvadrupélové
Rezonance

Diplomova prace Dominiky A. Kolafové se sestava se ze 78 stran. Prace je ¢lenéna standardnim
zpusobem do Ctyt kapitol. Pfekvapiveé neni separatné uvedena pravdépodobné nejdiilezitéjsi kapitola
,»Vysledky a diskuse.”

Tématem préce je potencidlni pouziti 14N NQF jako nedestruktivni metody pro analytické
ucely. Jedna se o pomérné malo pouzivanou metodu a je tieba ocenit pokus o jeji zviditelnéni.
V teoretické ¢asti je provedeno srovnéni zejména s NMR spektroskopii. Cile a zdméry diplomové
prace jsem explicitné uvedeny nenasel.

Pro praktickd méfeni byly pouZity tfi latky: dusitan sodny, urotropin a aminotetrazol hydrat.
Byly nalezeny experimentédlni podminky, které byly vyuzity pro kvantitativni ucely.

Téma prace 1ze povazovat za aktudlni, vSechny zavéry uvedené v diplomové praci jsou
odpovidajicim zpiisobem podlozeny experimentalnimi daty. P¥i sepisovéni prace je patrna celkem
pochopitelna urcita nezkuSenost pfi sepisovani a nékolik nepresnosti, které v praci nemusely byt.

K praci mam nasledujici pfipominky:

1) Str. 16. Mezi nedestruktivni metody se ur¢ité dalo zatadit i NMR

2) Str, 18: Mezi isotopy méfitelné pomoci NMR by vzhledem k zaméteni prace mél byt zminén i
izotop 14N

3) Magicky thel se v NMR pocita ze vztahu (1-3cos2a) = 0 ptesné, nikoliv z (1-3cos2a)~0

4) Str. 21: Fyzikové by asi nesouhlasili, ze ,,Atomové jadro je sloZeno z nukleonii neboli protont
a neutron(l.“ Jedna se o zjednoduseni pro ucely chemikd.

5) Str. 21: Vzorec 1 (stejné jako nékolik dalsich vzorcli) pro vypodet se mné v elektronické verzi
prace nezobrazil.

6) Str. 25: Tvrzeni, Ze ,.14N NMR spektra jsou pro strukturni studie v NMR se stavaji spektra
nepouZzitelnymi* neni spravné. Existuji tisice praci, které vyvraceji toto tvrzeni, ikdyz lze
nepochybné souhlasit s tim, ze pouziti 15N NMR spektroskopie je efektivnéjsi pro studium
jemnych strukturalnich vlivu.

7) Str. 26: planckova konstanta je nazvana podle Plancka, takZe s velkym pismenem na zacatku.

8) Komentdr ,,...Sum se ¢4steCné vyrusi* neni Stastny. Princip je takovy, e pomér signalu
k Sumu roste s druhou odmocninou z po&tu pulzi.

9) Str. 33: Principem Fourierovy transformace je pfevod z ¢asové domény do domény frekveneni.
V podstaté se jedna o harmonickou analyzu: pfifazeni intenzit odpovidajicim frekvencim.

10) Str. 45: Problém dlouhé mrtvé doby je zejména v tom, Ze u Sirokych signald ( tj. s rychlou
relaxaci) se deteguje uz jen zbyld ¢ast FID (ta, ktera jesté nestacila odrelaxovat) a tudiz
vzniknou problémy pifi kvantitativni analyze, ktera je pak neptesna.

11) Str. 48: Obrazek 25 je z chemického hlediska zcela chybny.

12) Str. 49: U velikosti ¢astic chybi méfitko.

13) Str. 50 a dale: Domnivam se, Ze by bylo velmi uzite¢né uvést doby méfeni u viech méteni, i
kdyz jsem si védom tidajii uvedenych na str. 71.

14) Str. 66, Obrazek 45: U tetrazolu budou velmi pravdépodobné existovat tautomerni formy.



15) Z mého pohledu je pomér signalu k Sumu ve vétsing spekter pro kvantitativni uéely nizky.
Chépu snahu o co nejkratsi dobu méfeni, ale neméné dileZitym parametrem je i dobra kvalita
ziskanych spekter. Pro NMR spektra jsou zcela béZné experimentalni ¢asy v hodinach.

16) Postradam komentat k obecnosti pouziti studované metody pro 14N izotop obsahujici
strukturné neznamy vzorek.

17) Problémem k rozsifeni metody by mohlo byt mnozstvi vzorku potfebné k méteni v desitkach
az stovkam miligramt vzorku. U vétSiny jinym analytickych metod je toto mnozstvi o mnoho
fadt mensi. To ovSem logicky neni problémem nebo chybou diplomantky.

18) Diplomova préace byla koncipovana jako porovnani NQR a NMR. Proto bych o&ekaval, ze
ziskané vysledky budou porovnany s publikovanymi NMR daty pro analyzované latky.

Na zaklad¢€ vySe uvedenych skute¢nosti doporucuji praci Dominiky A. Kolafové k obhajobé a
hodnotim oponovanou diplomovou praci zndmkou
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