Posudek skolitele na diplomni praci Bc. Hany Malkové na téma

Stanoveni disociacnich konstant Ié€iv faktorovou a regresni analyzou
absorbanci matice

Spektrofotometrické stanoveni disociacnich konstant Ie€iv pfedstavuje nalezeni chemického
modelu systému, t. zn. poltu &astic, jejich stechiometrii, jejich rovnovazné koncentrace spolu
s disocia¢nimi konstantami a molarnimi absorp&nimi koeficienty rozlicné protonovanych ¢astic
regresni analyzou spekter nebo pH-potenciometrickych titraénich kfivek. Pomlckami jsou pfitom
regresni diagnostiky k ovéfeni vérohodnosti hledaného modelu, dale faktorova analyza k ur€eni
poctu v8ech svétlo-absorbujicich €astic rovnovazné smési a koneéné statisticka analyza rezidui
aplikované nelinearni regrese. Je obtizné a trva obvykle dlouho, nez se student nauci v regresni
a HYPERQUAD v analyze potenciometrickych titraénich kfivek a zacne ziskavat validni
vysledky. | po uspéSné zkouSce z chemometrie neni pro studenta snadné se orientovat v
numerickych metodach vicerozmérné faktorove analyzy k uréeni hodnosti matice, ktera se zde
rovna poctu svétlo-absorbujicich &astic analyzou véjife spekter.

Bc. Hana Malkova se zapracovavala v obtizné pocitaové regresni technice na diplomové
praci v letnim semestru 4. ro€niku, a s problémy zvladla nelinearni regresi, metody faktorové
analyzy spekter, makra tabulkového procesoru Excel, a stejné jako i objektové orientovany
statisticky systém S-Plus. Programy SQUAD a SPECFIT otestovala fadu hypotéz chemického
modelu, nez dospéla k relevantnim zavérim, které snesly srovnani s kvantové-chemickou
predikci pK od softwaru MARVIN, PALLAS a SPARC.

Cenné na diplomové praci Hany Malkove je vérohodné regresni vyhodnoceni pH-
absorbanénich responznich ploch a potenciometrickych pH-titracnich kfivek, a tim i vérohodné a
publikovateiné odhady smiSenych ale také termodynamickych disociaénich konstant
studovanych tfi 1éCiv, a to fyzostigmin salycilatu, risendronatu sodného a butamiratu
dihydrogencitratu pfi 25° a 37°C. Vlastni diplomova prace je napsana publikacnim jazykem za
minimalniho opisovani poznatk(l z literatury a s elektronickym zafazovanim obrazkl z Originu do
textu. Prace ukazuje na zvladnuti textového editoru Word 2007 dle zasad pocCitacové typografie.
Prokazuje tim solidni pfipravenost k prezentaci vysledkl své védecko-vyzkumné prace,
ziskanych interaktivni pocita¢ovou analyzou experimentalnich dat.

v,

nelinearni regresi vicerozmérnych responznich ploch se dotyéna svou pili nakonec dopracovala
relevantnich vysledkl. Pfedlozenou diplomovou praci nakonec dokazala, Ze je pfipravena k
védecko-vyzkumné praci s interaktivni pocitacovou analyzou dat. V experimentalni praci lze jeji
petlivost 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
veliéiny, v niZ se propaguji nahodné chyby a Sum celého experimentu. DosaZene vysledky
povaZuji proto za cenné, protoze umozni dokongeni dvou publikaci do zahraniCnich
impaktovanych ¢asopisU, kde na sdélenich bude spoluautorkou. ProtoZe Ize jeji vysledky dovest
az do publikaéniho stadia, hodnotim jeji celkovou aktivitu na diplomove praci znamkou

Vyborné az velmi dobre.
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