Oponentsky posudek diserta¢ni prace Ing. Markéty Christou:

NMR SPECTROSCOPY STUDIES OF PHOSPHORUS-CONTAINING
COMPOUNDS
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Disertacni prace Ing. Markéty Christou, sepsana v anglickém jazyce, se sestava ze 69 stran
textu, a je ¢lenénd do sedmi Casti. Seznam literatury obsahuje 169 literarnich odkazl. Dale

jsou prilozeny kopie péti publikaci zahrnutych do této disertace.

V uvodu disertaéni prace jsou strucné€, ale vystizné popsany charakterizace fosforu
jako prvku a jeho vybranych slou€enin, a pak také principy experimentalnich 1 teoretickych

metod pouzitelnych k jeho studiu se zaméienim na feSeni problémii stereochemie.

Cile prace jsou uvedeny na stran¢ 22.
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kompletni vysledky jsou uvedeny v kopiich téchto publikaci na konci disertace. Tento zptisob
presentace povazuji za efektivni, protoze je, podle mne, zbyte¢né znovu piepisovat vSechny

postupy a vysledky uvedené v publikacich.

Ing. Markéta Christou se zabyvala hlavné méfenim a detailni interpretaci 'H, *C, "N,
F a *P NMR spekter. Velmi oceiiuji multinuklearni pfistup, i kdyz je evidentni, ze pro
slouc¢eniny fosforu je jednoznacné prvni volbou méieni *'P NMR spekter, protoze data Ize
efektivné vyuzit pfi konstituéni a stereochemické analyze i pfi monitorovani reakci

v zavislosti na Case.

V prvni a druhé publikaci byla vyuzita *'P NMR spektroskopie ke studiu fragmentace
fosfatovych spojek iniciované svétlem. Po osviceni tyto fosfatové spojky podléhaji
intramolekularni cyklizaci nasledn¢ vedouci k uvolnéni 1é¢iva. K tomuto ucelu bylo vyuzito
originalniho vybaveni v ramci CR, které umoziiuje in situ ozatfovani pfimo v NMR zkumavce.
Vysledkem je optimalizace reakénich podminek a vhodné volba substituent.

Ve treti publikaci byly studovany tfi malé modelové slouceniny s fosforem v cyklu
jako stereogennim centrem. K t€émto ucelim byl ziskan maximalni pocet NMR parametra a

ten byl konfrontovan s vysledky rentgenostrukturni analyzy a vypocetnimi metodami.



Ve ctvrté a paté publikaci bylo vyuzito porovnani vysledkti molekularniho dockingu a
NMR experimentalnich vysledki, zejména RDC hodnot. Ziskané vysledky by pravdépodobné
mohly byt zpfesnény studiem molekularni dynamiky s cilem ziskat pfesnéjsi struktury
pouzitelné v stereochemické analyze s vyuzitim NMR spektroskopie. Zatim poslednim
ptistupem bylo pouziti MDOC (Molecular Dynamics with Orientational Constraints) k urcéeni
relativnich konfiguraci studovanych latek a uré¢eni konformacénich rovnovéah. Podle o¢ekavani
u vysoce flexibilnich molekul s mélo omezenym pohybem vSak zlstavaji problémy, které
budou vyzadovat dalsi vyvoj metodologie NMR.

Je nezpochybnitelném faktem, ze Ing. Markéta Christou provedla velké mnoZstvi
peclive realizovanych multinukledrnich NMR experimenti a provedla detailni analyzy
prislusnych spekter. V ramci spoluprace s ostatnimi autory publikaci byly efektivné vyuzity
dalsi experimentalni a vypocetni techniky, které byly pii feSeni problémii vyzadovany.
Veskeré vysledky uvedené v disertacni praci jsou experimentalné doloZeny odpovidajicim a
presvédCivym zplsobem. Prace je sepsana piehledné¢ a logicky s malym mnozstvim
formalnich chyb. Pouziti barevnych fragmentt ve vzorcich a spektrech zvysuje ptrehlednost a

orientaci.

Pivodni vysledky disertacni prace byly publikovany v impaktovanych casopisech
Chemistry — A European Journal z roku 2021, Molecules (2021), J. Magn. Reson (2022) a dvé
prace v Phys. Chem. Chem. Phys. (obé 2024), kde prace prosly velmi detailnim recenznim

fizenim, a tudiz se nedé ptedpokladat, Ze by obsahovaly zasadné&jsi chyby.

K praci mam nésledujici pfipominky a naméty k diskusi pfi obhajobé:

1) Nazev disertacni prace je formulovan maximalné obecné, a tudiz ne pfili§ vystizné
vzhledem k obsahu.

2) Str. 6: vobecné charakterizaci fosforu chybi informace o mozZnosti zvySeni
koordina¢niho ¢isla fosforu na Sest (typicky naptiklad v PFy). Tato vlastnost by se
mohla ptipadn€ uplatnit v mechanismu zmény stereochemie.

3) Str. 13, Obr. 12: u CIO, méla byt zménéna velikost fonti.



4) Podle doporuceni IUPAC se maji u interakénich konstant a korela¢nich metod nejprve
obecné tolerovano, jak je zjevné podle ptilozenych publikaci.

5) Bylo zvazovano pouziti 2D korelaci mezi izotopy *'P a 'H, resp. *C, heteronuklearni
NOE mezi izotopy *'P a 'H, ptipadné méfeni NMR spekter v pevné fazi?

6) Které ze studovanych témat povazuje disertantka osobné¢ za nejzajimavéjsi a, pokud se

nejednd o informaci v reZimu utajeni, v kterém tématu hodlé disertantka pokracovat?

Zavér:

Pivodni vysledky disertaéni prace byly publikovany v péti mezinarodnich impaktovanych
casopisech, jak je uvedeno vysSe. Ing. Markéty Christou je ve dvou ptipadech prvni autorkou.
Vedle téchto praci publikovala disertantka jesté dalsi Ctyfi publikace a presentovala vysledky

na konferencich.

Ing. Markéta Christou prokazala schopnost systematické védecké prace a splnila cile
disertacni prace vytycené na strané¢ 22. Prokdzala 1 schopnost spolupracovat s dalSimi
specialisty, kdy jeji dominantni pfispévek v publikacich je uveden na str. 57, pticemz hlavnim
zaméfenim disertantky bylo méfeni a interpretace NMR spekter. Na zakladé vySe uvedenych
skutecnosti se domnivam, Ze disertantka jednozna¢né vyhovéla vSem pozadavkim kladenym
na doktorské disertacni prace jak z hlediska kvantitativniho, tak i kvalitativniho, a proto praci
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