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Predlozent habilitacnu pracu tvori vyber 12 autorkinych prac publikovanych v
prestiznych zahrani¢nych vedeckych casopisoch a 3 kapitol v monografidsch v
medzindrodne etablovanych vydavatel'stvach Wiley a Elsevier. Tento stbor je
predstaveny ivodom v rozsahu zhruba 40 stran. Prace su venované $tadiu vztahov medzi
magnetickymi vlastnostami latok a ich geometrickou Struktirou metodami kvantovej
chémie, ale pozornost’ je tieZ upriamend na vztah medzi elektronovou Struktirou a
symetriou Studovanych systémov. Uvedené prace predstavuju 3 zdkladné okruhy
problémov: 1) Struktira a magnetizmus v rozsiahlych systémoch (v tuhej faze); ii)
zavislost’ parametrov NMR nukleovych kyselin od geometrie sytémov; iii) vypocty
parametrov EPR a NMR spektier bioanorganickych systémov. Vsetky spomenuté oblasti
predstavuju vysoko aktudlny zdkladny vyskum vo svete. Vo svojom tvode autorka
najskor stru¢ne oboznamuje Citatel'a so vSetkymi uvedenymi problematikami, pokracuje
popisom pouzitych metéd a twvodni cast ukonCuje najvyznamnej$imi zavermi
uskutonenych §tadii 1 vo svetle neskorSiecho vyvoja v danych oblastiach v kontexte
svetovej vedy.

V prvej oblasti sa dosiahol pozoruhodny vysledok vysvetl'ujuci trigondlne planarnu
Struktru  Auls v mriezke supravodi¢a Bi;Sr,CaCu,O; vdaka prenosu elektronov zo
supravodica do polo-obsadenych hrani¢nych orbitalov Aul; . Nemenej zaujimavym je
prispevok k objasneniu periodickych trendov v stabilite elektronovo bohatych
trojcentrovych systémov.

Oblast’ vyskumu NMR parametrov nukleovych kyselin od geometrie sytémov bola
zamerana najmi na vztah medzi chemickym posunom na *'P a konforméciou skeletu
nukleovych kyselin. Poprvykrat sa takato Stidia uskutocnila relevantnymi
kvantovochemickymi metédami, pricom sa dosiahol bezprecedentny sthlas
s experimentom. Zaujimavym vysledkom je tiez interpretdcia necakanej anti-
Karplusovskej zavislosti spin-spinovej interakcie v niektorych nukleosidoch.

Vypocty EPR aNMR parametrov bioanorganickych molekal boli zamerané na



preverenie spolahlivosti réznych funkciondlov hustoty ardéznych baz v komplexoch
vanadu(V). Vysledky boli interpretované s vyuzitim origindlnej dekompozicie tenzora
hyperjemne;j interakcie cez prispevky od jednotlivych molekulovych orbitalov. Rovnako
sa preverovala spolahlivost’ viacerych relativistickych pristupov pri  vypoctoch
chemickych posunov na ligandoch v komplexoch platiny a zlata, pricom sa odporucali
,,optimalne* postupy pri takychto vypoctoch.

Tri spomenuté kapitoly v monografidach predstavuju prehladné c¢lanky z oblasti DFT
vypoctov parametrov EPR a NMR spektier. Dve rozsiahlejSie st dielom iba samotne;j
habilitantky. Samotné pozvanie habilitantky k napisaniu tychto prehl'adov je uznanim jej
kvalit v medzindrodnom meritku.

Vsetky prace habilitantky presli naroénym oponentskym konanim v Spickovych
Casopisoch a nie je potrebné ich dalej komentovat. Prinos samotnej habilitantky
do tychto prac je nespochybnitelny. Oceniujem tiez Siroky zaber vyskumu, ktorého sa
habilatantka pocas svojej kariéry dotkla. Dokazala tym svoju rozhladenost, dobry
teoreticky zéaklad, ale tiez ochotu ucit’ sa, tak prepotrebnt pre vysokoskolského ucitel’a.

Vzhl'adom k vys$Sie uvedenému, k samotnej praci nemam otazky, pripajdm vSak namety
do pripadne;j diskusie:

1. Ako sa habilatantka s odstupom casu pozerd na spolahlivot DFT vypoctov
parametrov EPR a NMR spektier z prepovedného hladiska? Crtaju sa v tomto
smere vypoctovo rovnako efektivne ,ab initio* alternativy s hierarchickou
kontrolou presnosti?

2. Na akej trovni aproximdcie je potrebné zahrnut' relativistické efekty v pripade
komplexov s tazkymi atdbmami?

Zaver:

Zaverom konStatujem, Ze predlozena praca Mgr. Markéty Munzarovej, Dr.rer.nat.
“Relationship between Structure and Magnetic in Biomolecular, Inorganic, and
Bioinorganic Systems.” nielen spiiia, ale vyrazne prevysuje §tandard kladeny na pracu
predlozenu k habilitacnému konaniu v odbore ,,Fyzikalna chémia®. Uchadzackin vedecky
prinos zaroceny vo vySe 20 publikdcidch vo vysoko-impaktovanych medzindrodnych
Casopisoch, ako ivyznamny ohlas na tieto priace ma opraviuje plne podporit’ jej
menovanie za docenta v odbore fyzikalna chémia.

V Bratislave 11. janudra 2014.

Prof. RNDr. Jozef Noga, DrSc.



