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Text posudku

Habilitaéni préace je zaloZena na celkem dvanacti ¢lancich v prestiZznich zahraniénich
Casopisech (aZ na jeden vSechny vyslé) a tfech kapitolach v odbornych knihach (vse uvedeno
jako piiloha). Vlastni habilita¢ni prace relativné struéné (na cca 30 strankéch textu) popisuje
problematiku piedkladatelky spolu se zakladnim popisem metod a je zakon&ena ¢4sti
,»Conclusions and further dvelopment in the field*, ktera stru¢né a piehledn& shrnuje
nejdileZitéjsi vysledky autorky a zarovei ukazuje, jak jeji vysledky byly piijaty odbornou
vefejnosti a jak na n€ bylo navazano v dal$ich laboratofich. Vlastni praci hodnotim jako dobie
napsanou, s velkym mnoZstvim odkazl na relevantni literaturu a rovnéZ mnoha odkazy na
vlasti prace autorky piedlozené v piiloze. Prace je napsana dobrou angliGtinou, piehledng
organizovand a je doplnéna ilustrativnimi obrazky.

Sjednocujicim tématem piedloZené habilitaéni prace je teoreticky popis a kvantitativni i
kvalitativni pochopeni magnetickych vlastnosti relevantnich pro experimentalni NMR a EPR
techniky. Autorka vyuzivé fady kvantové chemickych metod od semi-empirické EHT metod,
pies metody zaloZené na funkciondlu hustoty, az po ab initio metody zahrnujici korelaéni
energii. Metodika je vyuzivana pii studiu fady systémi, které se daji rozd&lit do ti kategorii —
biologicky relevantni systémy, bioanorganické systémy a anorganické krystaly. Vysledky
ziskané pro jednotlivé systémy jsou v habilitani praci struén& a jasné popsany a Stenaf je
odkézan na relevantni publikace shrnuté v piiloze. K formdlni ani v&cné strance nemam Z4dné
pfipominky.

Ptiloha sestavajici ze 3 kapitol a 12 ¢lanki jasn€ dokumentuje postaveni predkladatelky

v oboru teoretickych vypo¢ti NMR a EPR charakteristik v mezinidrodnim mé¥itku. Je tieba
vyzdvihnout, Ze vSech 13 pfiloZenych publikaci je v t&ch nejlepsich sv&tovych ¢asopisech
oboru: 5 vJ. Am. Chem. Soc., 4 v J. Phys. Chem. B, 1 v Phys. Rev. B a2 v J. Chem. Theory
and Comput. VSechny tyto publikace musely projit ndroénych recenznim Fizenim a jejich
kvalita je nezpochybnitelnd. O kvalité publikaci a o postaveni autorky habilitaéni prace

v mezinarodnim méfitku sv€d¢i i jeji spoluprace s naprostymi zahrani¢nimi $pi¢kami v oboru
(napi. Prof. F. Neese, Prof. M. Kaupp, Prof. V. G. Malkin, Prof. F. Illas a Prof. R. Hoffmann).
Pfinos Dr. Munzarové k jednotlivym publikacim je evidentni a je v habilitaéni praci vice neZ
podrobné specifikovan.

Studovanou tématiku a vybranou metodiku povazuji za velice zdatilou a s potésenim mohu



konstatovat, Ze Dr. rer. nat. Markéta Munzarova svou systematickou praci piispéla

k prohloubeni nagich znalosti 0 magnetickych vlastnostech vybranych t¥id molekul. Je tieba
vyzvednout snahu pfedkladatelky své vypoéty vzdy délat v tésném napojeni na experiment.
Spoluprace s pfednimi experimentalnimi laboratofemi je zcela evidentni. Ackoliv je celkovy
publika&ni vystup piedladatelky spi§ praimérny, nizsi pocet €lanki je vice neZ kompenzovan
jejich odbornou kvalitou, ktera je evidentni. V8echny prace vysli v téch nejlepsich Casopisech
v oboru a o jejich relevantnosti sv&dé&i i jejich vysoka primérmna citovanost (podle WOS skoro
33 citaci na publikaci). Zav&rem mohu konstatovat, Ze pfedlozena habilitaéni je bezpochyby
kvalitni a mohu ji doporudit k obhajobg.

Dotazy oponenta k obhajobé habilitac¢ni prace

1. V souvislosti s neddvnym vyvojem nelokélnich funkcionald hustoty se nabizi otazka, jak
uzite¢né mohou byt pro popis struktury (a korespondujicich magnetickych vlastnosti) tyto
nové funkcionaly, zejména u v&tsich biologicky relevantnich systému. Existuje v soucasnosti
n&jaké srovnani lokalnich, semi-lokalnich ¢i hybridnich funkcionalt hustoty (diskutovanych
v habilitaéni praci) s novymi nelokalnimi funkcionaly pro popis magnetickych vlastnosti?

Zavér

Habilitaéni prace Markéty Munzarové ,,Relationship between Structure and Magnetic
Properties in Biomolecular, Inorganic, and Bioinorganic Systems* spliiuje poZzadavky
standardn& kladené na habilitaéni prace v oboru Fyzikalni chemie.
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