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PfedloZend disertacni prace, kterd je zaloZena na souboru 5 védeckych publikaci publikovanych
v letech 2020-2024, velmi ilustrativné charakterizuje soustavny vyzkum Ing. M. Christou v oblasti NMR
spektroskopie sloucenin obsahujicich fosfor. Z predlozené disertacni prace je zfejmé, Ze se autorka
systematicky vénovala problematice hledani kli¢ovych vztah( mezi 3'P NMR parametry a molekularni
geometrii. Konkrétné se jednalo nalezeni jednoznacného vztahu mezi velikosti spin-spinovych J-
interakci a lokélni konformaci, jak je obvyklé v *H NMR spektroskopii. Obecné jsou tyto vztahy kli¢ové
pro urcéovani struktury organickych sloucenin. Z tohoto divodu autorka pomérné rozsahle zkoumala
strukturu a NMR parametry fady modelovych slouéenin, kdy vyuZivala méfeni nejen dvou- a tfi-
vazebnych §tépicich konstant %cp a 3Jcp, ale také rezidudlnich dipolarnich interakci vyvolanych
zabudovanim aktivnich slou¢enin do orientujiciho média. Pro tyto 3!P NMR studie byly navrzeny
modelové slouceniny se stereogennim centrem na atomu fosforu, pficemz tyto latky byly pfipraveny
jako Cisté diastereoizomery a byla pro né stanovena struktura svyuZitim rtg. difrakce na
monokrystalech. V ramci feSeni celého doktorského projektu byla ziskdna celd fada velmi cennych
experimentalnich parametrl. A prestoZe tyto vysledky ne vidy poskytly jednoznacné zavislosti Ci
vztahy, dokdazala autorka tyto vysledky velmi dobfe interpretovat a vyvozovat z nich zavéry.

Disertacni prace je psana jako komentovany soubor péti publikaci. Ve svizném Uvodu jsou zminény a
struéné popsany vsechny klicové metody a postupy relevantni pro realizaci PhD projektu. Cile
disertacni prace jsou nasledné explicitné definované a kombinuji jak syntézu, tak i detailni strukturni
charakterizaci syntetizovanych slouéenin uZitim Fady technik 3!P NMR spektroskopie. Vysledky a
publikované prace jsou pak jsou logicky sefazeny a dokumentuji systematicky vyzkum s promyslenou
¢asovou ndvaznosti. Zde ocenuji, Ze autorka pfimo v textu disertacni prace explicitné zminfuje
spoluprace a podil jinych badatel(l a kolegl. Spoluprace pfi syntéze zkoumanych systém je explicitné

v textu zmifnovdna napf. na str. 29. Ziskané vysledky jsou pak odpovédné diskutovany. Autorka se



nesnazi zastirat, Ze v nékterych pripadech nedosla k naplnéni predpoklad( a ziskané vysledky nepodaly

jednoznacni zavislosti. Naopak se snazi tyto vysledky odpovédné interpretovat a hledd odpovédi na

noveé nastolené otazky. Ocenuji, Ze autorka explicitné diskutuje problematické stranky provddéného

vyzkumu vcetné negativnich ¢i velmi neurcitych vysledk(. Tento pfistup povazuji za velmi seridzni

dokumentujici pfipravenost uchazecky vénovat se dlouhodobému védeckému vyzkumu. Posledni véta

zavéru, kdy autorka vola po dalsim metodickém vyvoji je pozitivné zneklidriujici a plyne z ni i muj prvni

dotaz: Co autorka navrhuje v této medické hie a je misto v tomto metodickém vyvoji pro solid-state

NMR spektroskopii ¢i méreni pfi nizkych teplotach?

V predloZené praci mam také nékolik dalSich pfipominek ¢i dotaz(:

1.

Autorka velmi ¢asto narazi na problém dynamiky ci flexibility zkoumanych sloucenin. Pfilis
rigidni ani pfilis flexibilni slou¢eniny zdd se neposkytovaly jednoznacné zavislosti. Mohla by

tento problém autorka vice diskutovat?

Prezentovana 3'P NMR spektra jsou relativné chuda a jejich interpretace se zda byt jednoduchd
a pfimocara. Presto mlze byt explicitni pfifazeni signdld v ptipadé smési produktl ponékud
komplikované. Na obrazku 33 je napf. vrozsahu 0,5 ppm pét signal(. Bylo vidy mozné
jednoznacné priradit signdly danych strukturnim jednotkdam a slouc¢eninam? Jak bylo toto
pFifazeni realizovdno? M4 uchazedka informace o shodé kvantové-chemicky vypoéitanych 3P
NMR chemickych posunl a experimentdlnich dat? Lze tento pfistup vyuZit obecné pro
pFifazovani 3P NMR signald? Jak by uchazelka postupovala obecné pro nezndmé produkty?

UvaZovala autorka o vyuziti 2D pFipadné 3D 3!P-'*C-'H korelaénich experimentd?

Autorka uvadi, Ze hodnoty 3'P-13C $tépicich J konstant nesleduji ofekdvanou Karplusovu
zavislost. Autorka to zcela spravné ddva do vztahu s vysokou flexibilitou zkoumanych
sloucenin. Ocenil bych ale, pokud by autorka toto téma ve své prezentaci zdlraznila a vénovala

mu patfi¢ny prostor.

Na Obrazku 38 je zfejmé chyba v popisu sloucenin.

Str. 52: Autorka piSe: ..... Moreover, one of the key 3C-3'P J-coupling between the phosphorus
atom and the phenyl ring was one order of magnitude lower in 32 (ca 7 ppm) than in 30 and
31 (ca 170 ppm)......

a. Autorka ma ziejmé na mysli interakéni konstanty v jednotkach Hz a nikoli v ppm.



b. Uvadéné snizeni hodnoty interakéni konstanty je zfejmé zplsobeno tim, Ze v pripadé
slouceniny 32 se jedna o dvou vazebnou interakci C-O-P a nikoli o jedno vazebnou C-
P. Pokud zde ale autorka vidi néjaky dalSi problém ocenil bych, pokud by tento problém

alespon ¢astecné diskutovala ve své prezentaci.

6. Kapitola 3.4. latky 33-SR, b) 33-SS, c) 33-RS, and c) 33-RR: Pfi znalosti presné x-ray struktury by
mozna stalo za to mit také informace o chemickych posunech krystalickych latek ziskanych ss-
NMR spektroskopii véetné anizotropie 3'P chemického posunu. Pokusila se autorka provést
néjakd ss-NMR méreni, a domnivd se, Ze by tato méreni pfinesla néjaké nové zdsadni

informace? Méreni spin-spinovych J-interakénich konstant v pevné fazi je obtizné ale mozné.

Pfes tyto vySe uvedené komentare Ci pripominky pouvazuji predlozenou praci za velmi hodnou a
védecky zavaznou. Vysledky predlozené disertacni prdace jiz byly publikovany a tyto publikace maji
jednoznacné vysokou védeckou hodnotu, protoze byly publikovdny vrenomovanych fyzikalné-
chemickych a chemickych casopisech jako je napf. Phys. Chem Chm. Phys., kde prosly pfisnym
recenznim fizenim. O kvalité védecké price uchazecky tak nemam zadné pochybnosti, a proto ji

doporuduji pfijmout k obhajobé pred komisi.
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