Posudek disertacni prace Mgr. Karly Fejfarové: Krystalova struktura anorganickych
fosfore¢nanii.

Hlavnim cilem disertacni prace bylo vyfeSeni krystalovych struktur anorganickych fosforecnanti a
nalezeni korelaci strukturnich parametrii u danych strukturnich typa.

Préce je psana v anglickém jazyce, srozumitelné, bez vétsiho mnozstvi pieklept ¢i gramatickych
nedostatkl. Autorka nejprve seznamuje se zaklady krystalografie teoretické i1 experimentalni, v dalSich
kapitolach potom predklada krystalové struktury anorganickych fosfore¢nanti fazené do kapitol podle
jednotlivych strukturnich typti. Celkem bylo vyfeSeno 10 krystalovych struktur, z nichz plna polovina
pochazela ze zdvojcatélych krystald. Jisté se tedy nejednalo o rutinni rentgenostrukturni analyzu.
Struktura nizkoteplotni faze Fe,P,O; byla navic popsana jako nesouméfitelné modulovana. Vlastni
vyhledani a popis strukturnich motivii také neni trivialni zalezitost, zvlast€ pokud ma byt srozumitelny
1 ostatnim. A to se autorce podatilo. Autorka po vSech strankach dokazuje, Ze se na svém Skolicim
pracovisti dobfe vyucila ,,rentgenarskému® femeslu.

Ptedkladana prace je podlozena fadou publikaci. Trochu mé mrzi, Ze valna vétSina krystalovych
struktur byla publikovana samostatné v Acta Crystallographica Section E a nikoliv po celych
skupinach s obsahlejsi diskuzi, tak jak je tomu v jednotlivych kapitolach v pfedlozené disertaci.

Zavérem mohu konstatovat, ze ptedlozenou praci doporucuji k obhajobé.

Z formdlnich nedostatki bych zminil obr.24, ktery m¢l byt otocen o 180°, aby se dal porovnat
s dalsimi strukturami NASICONového typu (obr. 18 a 20). V tabulce 6. vzdalenost Til-Mnl bude
meziatomovou vzdalenosti, nikoliv vazebnou, jak je uvedeno v zahlavi tabulky. V legendé obr. 37 je
Yb zaménéno za Tb. Je také Skoda, ze autorka nezobrazuje u isostrukturnich latek stejné motivy
asymetrickych casti elementarnich bunék, to by jist¢ zvysilo vypovidaci hodnotu téchto obrazki.
V nékterych tabulkéach krystalogafickych dat se mély vypustit identické miizkové parametry ¢i prave
uhly. V exemplaii, ktery jsem mél k dispozici, nasleduje stranu 103 ¢ernobild verze strany 70. Nicméné
vSechny tyto formalni nedostatky piedkladané prace jsou nepodstatné a vyrazné nesnizuji kvalitu prace.

Dotazy k obhajobé:

- Z textu neni uvedeno jak dopadly pokusy o uptesnéni Mng s Ti2(PO4)3 & CogsTi2(POs)s3 V prostorové
grupé R-3c, respektive R-3. Jak vychazi obsazovaci faktrory Mn a Co pro tyto grupy?

- Zajimalo by mne zda byly pfi studiu NayFe,(PO,); potizeny i praskové difraktogramy? Pokud ano,
dafi se identifikovat jednotlivé faze, dafi se je ptipravit ¢isté nebo vznikaji tuhé roztoky? Daji se
tyto faze vlibec pomoci praSkovych zaznamu identifikovat?

- Na stran¢ 81 piSete, Ze se u ,,disorderované*“ molekuly vody nepodafilo nalézt vodiky a tak zistava
jeji role v systému vodikovych vazeb ve struktufe neznamé. Nedaji se pozice téchto vodikil
pfedpovédét zanalyzy okoli téchto molekul? Madm na mysli, pomoci zvdéalenosti a uhlh
k nejbliz§Sim potencialnim akceptorim vodikovych vazeb.

- Na stran¢ 90 je uvedeno, ze triklinicka struktura Ln(HP,07).3H,0 neni pouze mirné zdeformovana
struktura orthorombicka, ale Ze prostorové uspotadani je rozdilné. Na obrazku 45 (str. 91) je potom
elementarni bunka zastupce orthorombické skupiny ( La(HP,07).3H,0 ), ktera mi na prvni pohled
ptipada identicka s bunkou triklinického zastupce ( Y (HP,07).3H,0 ); Figure 3 na stran¢ i81. Jak
tomu mam rozumét?
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