
oponentský posudek Ing. Petra Česly, Ph.D. na ďplomovou ptáci Bc. Made Růžičkové

PŘBopovĚĎ ELUČNÍCH DAT v GRADIENTEcH MoBILNÍ nÁzB Ne
KoLoNÁCH S PovRCHovĚ PoRÉZNÍur ČÁsIICEMI

Diplomová práce předl<Iádaná k obhajobě je zaměiena na potovnáni tetence homologů
alkylbenzenů, fenolických kyselin a flavonoidů s cí'em r,ryhodnotit nejvhodnější tetenční model
pro předpověď retenčních dat v gtaďentové eluci. Získaná data jsou dáIe použita jako vstupní
data pro optimalszaci vícetozměrné sepatace kapalinovou chtomatografii. Na 79 číslovaných
stanách c]iplomantka čtivou a přehlednou formou podává teotetický úvod ke všem aspektům
kapalinové chromatografie souvisejících s tématem, uvádí přehled experimentů a v rozsáb7é
ďskusní části komentuje dosažené wýsledky. Ptáce 1e psáta konzistentní formou, téměř
neobsahuje překlepy a rovněž typogtafické zptacováni práce působí příjemným dojmem a svědčí
o píIi ďplomantky se zptacováním rliplomové ptáce. Na druhou StÍanu musím poznarrlenat' že se
v práci r,1'skytují na několika místech dtobné nestovnalosti a faktické chyby. I{ obsahu cliplomové
ptáce a do ďskuse při obhajobě mám následující připomínky a komentáře:

o ý úvodu na stl. 10, poslední věta v prvním odstavci _ pfi zafšení prutoku rrrobiint fáze
nemůže dojít k úspoře tozpouštědel.

o ý tovnici (7) na stt. 13 chybí druhé mocniny u závorek.

o Na str. 14 u popisu příspěvku vířivé difuze v mobi]ní fázi _ tento příspěvek ie
zanedbatelný pouze u otevřených kapilátních kolon.

o Rovnice (17) na stt. 15 je uvedena chybně'

. Stf. 27 doIe, použiú siJikagelov.ých částic ie teplotně omezeno' nikoliv tepelně.

o StÍ. 24 nahoÍe, jak si'"rysvětlit tvuení, že výhodou povtchově poréznich částic je ,,Vysoká
homogenita a netovný povtch"?

. StÍ. 30,věta mezi rovnicemi Q3) a (24) nedává smysl.

. StÍ. 33, 1ak chápat větu ,Je vhodné, aby polžitá mobilní fáze ve dfuhé dimenzi měla
menší eluční sílu."?

. StÍ. 36, předposlední odstavec, věta ,,Hydroxyskořicové kyseliny se lryskytují ve formě
detivátu kyseliny benzoové." je nesmysl.

o Na něko]ika místech v práci se objer,'uie zktatka BiGDMÁ, označu1íci monolitickou
kolonu, bez jejtho lrysvětlení.

. StÍ. 47, ptoč bylo zpoždění graďentu měřeno a srovnáváno při rizných prutocích, když
ze samotr'é podstaty zpožděn qpIyv{ že se jeďná o instnrmentátÍ|lcharakteristiku na
prutoku nezávislou?

o StÍ. 49 nahoře, Íozpqrl je o2' první mocnina o' je směrodatná odcbylka, nebo lépe střední
moment (odchylka od pruměru).

. Při stanovení mimokolonov.ých příspěvků uďává pÍezentovaná hodnota šířky píku uracilu
šířku při záHadně, nebo v polovině ieho ýšky? Stanovená hodnota uvedená u tabulek
Pi-P3 je v rozpor.rr s hodnotou v texťu (0'20 m1vs. 0'020 ml; 0,0288 m1vs. 0,029 ml).



Jaký vidí r]iplomantka smyslv udávánl šířek píků na čtyři desetinná místa (tabulky P1-P3)?
Při prutoku 5 nrl/min se u poslední platné číslice jedná o přesnost utčení v časových
jednotkách cca 1',2 ms. Pro správný záztam za těďrtto podmínek by byla potřeba
vzorkovaci frekvence detektoru 1000 Hz!

Ve statistickém r,ryhodnocení tegresních dat jsou podstatné nesrovnalostl a nesptávná
terminologie. ť není korelační koefi.cient, ale koeÍicient determinace (případně pfi
i1ýpočtu v Excelu hodnota spolehlivosti). V tabulkáchP7-l2 jsou u dvou modelů uvedeny
regtesní parametry bez smětodatných odchylek, u třetího modelu včetně odchylek. Byla
testována hypotéza statistické rýznamnosti jednoďiqfch paramettů? Nejlepší qisledek u
třetího modelu je pravděpodobně způsoben,,přeutčením" modelu, případně nedostatkem

expedmentálních dat; pět expedmentálnch bodů pÍo model Se třemi patametfy

'"ryhodnocený nellneárnl tegtesí je nedostatečný (minimálně by mělo být 15 hodnot).

Stt. 69 dole * při přípravě toztoků 10 mM octanu amonného ve vodě a v acetonitrilu a při
jejich mísení tozhodně ne1ze hovofit o konstantní iontové síle toztoku!

Proč byla část experimentu ptováděna na jiném kapalinovém chromatografu?

Z jakého důvodu byla použita pŤi sepatacích ve 2D systému tepiota 50 oC, když vešketé
experimenty s predikcí dat byly ptováděny při 40 "C? Rovněž další podmínky 2D ana\ýzy

se zda1í být voleny zcela bez vztal:lu s předchozími daý prezentovanými v ďplomové
púci (např' gradient teploty) a bez jakéhokoliv odkazu na 1tné zdtoje.

Závětem mohu konstatovat, že ďplomantka splnila zadátú diplomové práce a i přes wýše

uvedené ýfuady a připomínlq píevážně for:rnálního charaktenr dosahuje púce naďprtrměmé

úrovně. Ptáci doporučuji k obhajobě a s přihlédnutím k množství ptovedených experimentu
hodnotím známkou

- ýborně-m -

V Pardubicích dne 27 . Wětna 2015
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