Posudek oponenta k disertaéni préci sle¢ny/pani Ing. Jarmily Cernochové
nazvané

»Molekuldrni stavebnice supramolekularnich polymerd”

PredloZena dizertatni prace se zabyva supramolekuldrnimi komplexy typu host-hostitel, kde hostujicimi
molekulami jsou imidazoliové, resp. benzimidazoliové soli nesouci objemny lipofilni adamantan-1-ylovy
strukturni motiv, a hostitelské molekuly jsou ze skupiny B-cyclodextrinu (B-CD) a kukurbit[n]urild (CBn),
konkrétné CB6 a CB7.

Dizertatni prace byla zpracovand formou komentdfe k pouZitym metoddm a k wysledkdm
prezentovanych ve tfech publikacich a v jednom manuskriptu publikace a to:

I. Cooperative binding of cucurbit[n]urils and B-cyclodextrin to ditopic imidazolium-based ligands,
manuskript pro odeslani do J. Amer. Chem. Soc. (2014?), autofi Branna Petra (UTB), Cernochové Jarmila
(UTB), Rouchal Michal (UTB), Petr Kulhdnek (MU), Martin Babinsky (MU), Marek Radek [MU), Necas
Marek (MU), Kufitka Ivo (UTB) a Vicha Robert* (UTB),

Il.  Determination of Intrinsic Binding Modes by Mass Spectrometry: Gas-Phase Behavior
of Adamantylated Bisimidazolium Guests Complexed to Cucurbiturils, Chem. Eur. J. 2012, 18, 13633 —
13637, autofi Jarmila Cernochovd, Petra Brannd, Michal Rouchal, Petr Kulhanek (MU), lvo Kuritka
a Robert Vicha*,

lIl. 1-{1-Adamantylmethyl)-1H-benzimidazole, Acta Crystallographica Section E 67 (2011), 02906, autofi
Jarmila Cernochova, Marek Necas (MU), Ivo Kufitka a Robert Vicha*,

IV. 1-(Bromomethyl)adamantane, Acta Crystallographica Section £ 67 (2011), 01820, autofi Jarmila
Cernochova, Andrea Cablova, Michal Rouchal, Marek Netas {MU) a Robert Vicha.

Komentarim k jednotlivym publikacim predchazeji kapitoly 4. — 7. shrnujici drtivou vétsinu stavajicich
poznatkd o syntézdch a nejriznéjdich vlastnostech derivatd imidazolu a benzimidazolu, v&etné
pfislusnych kvarternich soli, dale o iontovych kapalinach zaloZenych predeviim na imidazoliovém
kationtu, jakoZ i nezbytné informace o obou typech hostitelskych molekul. V partii tykajicl se iontovych
kapalin mohla autorka pouiZit ,A Review of lonic Liguids, Their Limits and Applications”, Khashayar
Ghandi, Green and Sustainable Chemistry, 2014, 4, 44-53, http://dx.doi.org/10.4236/gs5¢.2014.41008.
Shrnuté informace v kapitoldch 4. — 7. tvofi solidni zéklad pro formulaci hlavniho cile predlozené
dizertace a zvoleni metod a pouZitych metodik pro jeho dosazen.

Publikace oznalene v textu jako Il. — IV, prodly v asopisech peer-review procesem v ramci redakéniho
fizeni, proto se nebudu v detailech vyjadfovat k jejich obsahu.

Jak jsem vyrozumél z textu celé prace, hlavnim cilem projektu bylo studium tvorby inkluznich komplexd
jednou a take dvakrat nabitych imidazoliowych a benzimidazoliovych soli s vhodné nastavenou polaritou
a delkou molekuly jako hosty s hostitelskymi molekulami B-CD, CB6 a CB7. Molekuly host(, tj. shora
uvedenych typld (benz)imidazoliovych soli s pomérné Sirokou variaci struktury, byly syntetizovany
s raciondlnim designem. Postupy syntéz, identifikace a charakteristiky produktd nejsou ve viastni praci
ani v ¢lancich 1. a Il. diskutovany, ale jsou uvedeny na pfilozeném CD jako ,supporting information”.
Z celé prace neni ziejmé, zda se jedna o nové ¢i novym zplisobem pfipravené slouceniny, a dale pak jaky
byl podil uchazetky na jejich syntéze. Podle zplUsobu identifikace a charakterizace pfipravenych
hostujicich molekul a jejich prekurzor( se domnivam, Ze se jedna o nové typy sloufenin. Rovné?



postraddm diskusi pritomnych strukturnim motivl vs. spektralni charakteristiky (*H-, *C-NMR, (FT)IR,
ESI-MS spektra, vysledky XRD vybranych molekul). Chybéjici diskuse metod a vysledkd syntetické prace
doktorandky v€etné strukturné analytickych metod je dle mého nazoru obrovskou chybou a ke skodé
véci, protoZe synteticka ¢ast bezpochyby vécné i Easové tvofila minimalné 50 % prace na fedeni dizertace
a ziskané vysledky prezentované explicitné by obohatily oblast syntézy dusikatych heterocykld
i adamantanovych derivatd. Tuto chybu doporuéuji napravit po doplnéni a dopracovani napf. formou
pfispévku ,Unpublished work“na webu https://www.researchgate.net/, pfipadné tuto ¢3st nabidnout
k publikaci do vhodného syntetického Casopisu.

Studium tvorby inkluznich komplext (benz)imidazoliovych a bis-(benz)imidazol-A,B-diiovych soli
s vhodné nastavenou polaritou a delkou molekuly jako hosty s hostitelskymi molekulami B-CD, CB6 a
CB7 bylo provedeno raciondlné s vyuZitim shora uvedenych spektralnich metod (s vyjimkou (FT)IR
spektroskopie), dale pak byla pouZita metoda isotermalni titraéni kalorimetrie. Nalezené asociaénf
konstanty a obdobné veliginy pro ziskané komplexy host — hostitel jsou rovné? raciondlng a podrobné
diskutovany, ziskané zavéry jsou podporeny vysledky ziskanymi s vyuZitim simulaci/vypo&td molekularni
dynamiky (predpokladam, Ze vypocty doktorandka neprovadéla). Jako zajimavé hodnotim pouZitou
metodu MS a ziskané vysledky z publikace I,

K publikacim Ill a IV si nemohu odpustit zlehcujici poznamku, Ze v obou pfipadech se vlastné jedna
0 ,berlicku” jak ze strany vydavatele ¢asopisu, tak i autord. Informace obsaZené v &ldncich Acta Cryst.
Serie E lze v bohatsi formé ziskat z Cambridge Crystallographic Data Center. Inventivni by naopak byla
diskuse mezimolekulovych interakci a ,packingu” v zakladni krystalové jednotce obou zkoumanych
adamantanovych derivatl s perspektivou publikovani vysledk( v Acta Cryst. Serie B, resp. Serie C.

V dizertaci postrdddm jasné a strucné formulované zavéry s ohledem na stanovené cile projektuy,
tj. hypotéza vs. dosaZené vysledky. Dédle se domnivam, Ze forma komentéfe k pouZitym metodam
a k vysledklim prezentovanych ve tfech publikacich a jednom manuskriptu publikace provedend
autorkou ,per partes” nedava zcela jasné do souvislosti jednotlivosti viech Etyf asti. Naopak, dle mého
nazoru, by komentafi a jasnému propojeni jednotlivych souvislosti pomohla forma komentéfe , en bloc”,
vEetné zahrnuti vy3e uvedenych pochybeni.

Dotazy:
- mohla by uchazecka konkrétné specifikovat sv(ij viastni podil na publikacich | — IV?

- jaky je aktudIni stav v redakénim fizeni s publikaci 1?

- mohla by uchazetka uvest na pravou miru Obrazek 3, ¢ast nalrtu mechanismu v hranaté zavorce
podinaje dehydrataci hemiaminalu?

- co to znamena ,reakce vzniku" nebo ,reakce pfipravy”, text u Obr. 4, Obr. 7, 87

- Kapitolu 8.1 autorka nazvala ,Metodologie” — mohla by vysvétlit, jak chdpe souvislost mezi pojmy
metoda — metodika — metodologie?

Pres vySe uvedené pfipominky a nejasnosti doporuduji predloZenou dizertaci k obhajobé a po jejim
uspé&sném obhéjeni doporucuji uchazetce udélit titul
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