Oponentsky posudek disertacni prace RNDr. Zuzany Osifové:
Noncovalent Interactions of Biologically Active Compounds
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Disertacni prace RNDr. Zuzany Osifové je sepsana v anglickém jazyce a sestava ze 145 stran
textu. Prace je Clenénd do sedmi kapitol a nasledny Seznam literatury obsahuje 361 literarnich

odkazl. Na konci prace jsou uvedeny kopie ¢tyt publikaci v impaktovanych ¢asopisech.

V Uvodu jsou kratce zminény zakladni informace tykajici se intermolekularnich
interakci, NMR spektroskopie a DFT vypocta. Cile diserta¢ni prace jsou uvedeny na strané

33.

Nasleduji tii kapitoly: (i) vodikové vazby u derivati nukleovych kyselin, (i1) ketoenol-
diketo tautomerie v kurkuminoidech, a (iii) sekundéarni struktury v oligopeptidech, kde jsou
spole¢nou studovanou problematikou intermolekularni interakce prostfednictvim vodikovych

vazeb u biologicky velmi zajimavych latek.

Téma disertacni prace je velmi aktualni. Zakladni pouzitou metodikou, které se
disertantka hlavné vénovala, je NMR spektroskopie v roztocich a nékterych ptipadech i1 v
pevné fazi. DFT vypocCty a vysledky rentgenostrukturni analyzy jsou vyuzity ke komplexnimu
vyhodnoceni feSené problematiky ve spolupréci s dalSimi specialisty, jejichz ptispévky jsou

popsany na stranach 73-74.

Vysledky uvedené v disertacni praci jsou experimentdln¢ dolozeny odpovidajicim a
pfesvédCivym zplisobem. Prace je sepsdna piehledné¢ a logicky s malym mnoZstvim
formalnich chyb. Pouziti cCervené a modré barvy krozliSeni klicovych ¢asti molekul
vyznamné usnadiiuje orientaci v textu. Diserta¢ni praci RNDr. Zuzany Osifové povazuji za

zdafilou a domnivam se, ze publikované vysledky by mohly byt Casto citovany.



Vysledky uvedené v disertacni praci jiz byly publikovany, coz usnadiiuje oponentovi

praci v tom smyslu, zZe piipadné nejasnosti uz byly vyfeSeny v priibéhu publika¢niho procesu.

Proto mam k préci jen nékolik pfipominek a komentait:

1) Fig. 1.7, str. 15: Na obrdzku uprostfed by zfejmé mély byt jinak orientovany i obé
dolni molekuly.

2) Fig. 1.8, str. 17: Doporucil bych odstranit vzorec, protoze uvedené spektrum evidentné
odpovidd jen casti molekuly. Pro dokumentaci pfevodu z casové na frekvencni
doménu je obrazek dostatecné ilustrativni i bez vzorce.

3) Fig. 1.11, str. 22: Byla méfena smés N-H a N-D derivatii nebo byla kazda latka
meéfena samostatné?

4) Fig. 1.18, str. 27: Pro ptipad D by bylo mozné formalné ptidat tautomer i se skupinou
C—OH misto C=0.

5) Fig. 3.5 a 3.8, str. 38 a 41: Pro pfehlednost mohl byt paralelné uveden i obrazek
ukazujici posuny odpovidajici methylové skupiny ve fragmentu -NHCH..

6) Fig. 3.18, str. 52: Lze vyloucit protonaci aminoskupiny?

7) Fig 4.1, str. 54: Ve vzorci KE chybi dvojné vazba, kterd je v néslednych vzorcich jiz
uvadéna spravnge.

8) Table 5.2.: Jak byly od¢itany experimentalni hodnoty interakénich konstant J(H, H)
pro NH skupiny, kdyz polositky signald jsou pomérné zna¢né. Byla pouzita simulace
spekter nebo byly hodnoty odecitany pfimo ze spekter?

9) Seznam literatury, str. 76 a dalsi: Pro ¢tenare by bylo ptehledné&jsi, kdyby ¢islo odkazu
bylo odrazeno od textu smérem vlevo, jak je zvykem v publikacich, i kdyZz uzndvam,

ze 1 pouzita forma se v nékterych publikacich také uplatiiuje.

Vyse uvedené pfipominky maji vétSinou charakter doporuceni nebo formalniho vylepSeni

a nijak nezpochybiiuji dosazené vysledky.

Zavér:

Pivodni vysledky disertacni prace byly publikovany v European Journal of Organic
Chemistry, ACS Omega, Journal of Organic Chemistry a Chemical Science v rozmezi let

2021-24. RNDr. Zuzana Osifova je prvni autorkou u vsech ¢tyfech publikovanych praci.



RNDr. Osifova prokdzala odpovidajici znalosti NMR spektroskopie, schopnost
systematické védecké prace, schopnost spolupracovat s dalSimi specialisty, aby vysledky
ziskané z NMR spektroskopie byly podloZzeny zejména aplikaci vypocetnich metod a splnila
cile disertacni prace uvedené na stran¢ 33. Na zadklad¢ vySe uvedenych skuteCnosti se
domnivam, Ze disertantka vyhovéla vSem pozadavkiim kladenym na doktorské disertacni

prace, a proto praci RNDr. Zuzany Osifové
doporucuji

jako podklad k dalSimu fizeni k udé€leni védecké hodnosti Ph.D.
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