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PfedloZena habilitacni prace, kterd je souborem 14 védeckych publikaci publikovanych v letech 2009-
2016 v prestiznich védeckych Easopisech, velmi ilustrativné charakterizuje soustavny vyzkum dr.
Martina Dracinského v oblasti NMR spektroskopie pevného stavu, pfevainé krystalickych organickych
systémi. Z predloZeného souboru praci je zfejmé, ¥e se autor systematicky vénuje problematice
uréovani struktury krystalickych latek svyuzitim NMR parametrll, pficemZ velky daraz klade na
posouzeni vlivu dynamiky molekuldrnich segmentll na shodu NMR parametrl ziskanych
experimentainé a kvantové-chemickymi vypocty. V této souvislosti autor detailné prozkoumal vliv
vibraci a prokazal, Ze i relativné malé (nizko-amplitudové) pohyby tyto parametry vyznamné ovliviiuji
a je nutné vliv téchto pohybd implementovat do standardnich kvantové chemickych vypocta.

Vsechny védecké publikace zahrnuté do tohoto souboru jsou jednozna¢né pavodni, jsou velmi
profesiondlni a védecky hodnotné, pFitems nékteré z nich napf. »~Computational analysis of solvent
effects in NMR spectroscopy”, J. Chem. Theory Comput. 2010, pfinaseji zcela zdsadni poznatky
potiebné pro daldi rozvoj experimentélné-vypodetnich metod NMR spektroskopie pevného stavu. Je
téZ nutno zdlraznit, Ze vzhledem k neustdlému pokroku pfi vyvoji novych komplexnich materialQ,
léCiv a jejich Iékovych forem je rozvoj této strukturné-analytické metody velmi aktudlni a to nejen
z pohledu akademického baddani, ale i efektivni strukturni analyzy primyslové generovanych
produktd. Kombinace kvantové-chemickych vypoétii NMR parametrd s rentgenografickymi Gdaji a
experimentalnimi NMR daty je vsoucasnosti velmi progresivni smér NMR krystalografie, ktery
umoZiuje ziskat upfesnéné strukturni Gdaje i o systémech, pro které jsou uplna strukturni data jinym
zplisobem nedostupnd. Dal$i metodicky rozvoj v této oblasti je tak velmi potrebny a pfedpoklddam

jeho aktualni vyuZiti p¥i vyvoji novych komplexnich funk&nich materidli.



PfedloZena habilitaéni prace je po formaini strance zpracovana jako soubor védeckych praci
s kratkym dvodnim komentafem. V tomto komentafi autor nejprve provede ¢tenadre zdklady NMR
spektroskopie a podstatou kvantové-chemickych vypocti. V nasledujici sekci jsou pak velmi ¢tivym a
sviznym zplsobem shrnuty a komentovany nejpodstatnéjsi vysledky autorovy védecké prace.
Zavérecné shrnuti je pak uvedeno ve velmi kompaktni aZ strohé formé na strané 21. V této souvislosti
si dovolim drobnou kritiku. Domnivdm se, Ze autor je natolik fundovany badatel, Ze by mohl ve své
habilitacni praci nastinit v nékolika odstavcich perspektivy NMR krystalografie, naznacit smér jejiho

rozvoje a téz i limity jejiho potencidlniho vyuziti. To by této praci zcela jisté sluselo.

Celkové vsak hodnotim predloZenou praci jednoznacné velmi pozitivné a povazuji ji za pavodni a
védecky velmi hodnotnou. Navic je dr. Martin Dracinsky autorem vice jak 140 védeckych praci
s nezanedbatelnym citacnim ohlasem, coZ dle mého soudu jen podtrhuje jeho védeckou erudici.

Proto doporucuji pfijmout predloZenou praci k habilitacnimu Fizeni pred komisi.

V Praze dne 17.07.2017 -
Ing. Jifi Brus, Dr.



