Oponentsky posudek habilitaéni prace

,Komplexy vybranych pfechodnych kovi s makrocyklickymi ligandy”,

kterou piedlo#il RNDr. Bohuslav Draho$, Ph.D. z Katedra Anorganické chemie, Pfirodovéd ecké
fakulty Univerzity Palackého v Olomouci.PredloZena habilitatni préace je tvofena souborem 11
publikovanych &lénkd doprovazenych Gvodnim komentafem. Jednoticim prvkem tohoto
souboru publikaci je syntéza a charakterizace vybranych organokovovych komplexd a jejich
charakterizace véetné ,ab-inicio” modelovéni a zahrnujici vybrané vysledky ziskané v rozpéti
let 2013 — 2020, RNDr. Draho$ v tomto souboru publikaci ukazuje na rlzné moZnosti cilené
syntézy organokovovych komplexnich sloucenin a jejich strukturu a ladéni jejich magnetickych
vlastnosti na molekuldrni trovni. Jednd se o velmi aktualni problematiku studia a vyzkumu.
Cilem této habilitatni prace bylo predlozit nékolik moinosti, jak lze vyuZit komplexy
makrocyklickych ligand(i v oblasti molekulového magnetismu. Vybrany a studovany
makrocyklicky ligand 15-pyNsO2 vytvarel Mn', Fe/!, Co a Ni'' komplexy s méné béZnym
koordinaénim ¢&islem sedm s pentagonalné bipyramidalni geometrii koordinaéni sféry.
Predeviim komplexy Fe', Co''a Ni"vykazovaly velkou miru magnetické anizotropie. Jeji velikost
byla v této préci ovliviiovana zménou sily a symetrie ligandového pole. Bylo toho dosaZeno
dvéma zpGsoby: (i) vyménou axidlnich koligandd a (ii) modifikaci makrocyklického skeletu 15-
pyN3O2 pendantnimi rameny obsahujici funkéni skupiny s rlznymi donor-akceptorovymi
vlastnostmi. Prvnim postupem autor pfipravil fadu Co" komplex(, které se chovaly jako polem
indukované SMMs. Dale byl pfipraven jeden SCM na bazi polymerniho Fe' komplexu
s mastkujicim azidovym koligandem. Se zménou axidlnich ligand( dochdzelo ke zméné
magnetické anizotropie (u Co" komplex(i). Magnetickd anizotropie nebyla pfili§ vyraznd.
Druhym postupem byly pfipraveny tii derivaty ligandu 15-pyNsOz, které vytvafely také
pentagonalné bipyramidaini komplexy (Mn", Fe', Co" a Ni") s funkénimi skupinami
pendantnich ramen (pyridin, benzimidazol, karboxylat) koordinovanymi v axidlnich polohdach.
Zménou funkéni skupiny byla ovlivnéna/zvySena magnetickd anizotropie vyraznéjsim
zplsobem neZ v pfipadé vymeény axidlnich koligandtl.

PFipravené Co"'komplexy se také chovaly jako polem indukované SMMs. Bliz3i vysvétleni rlizné
zastoupenych/intenzivnich pFispévkl jednotlivych mechanismi relaxace magnetizace (pfimy,
Ramantv, Orbach(v, QTM) si vyzadada jesté autorovo daldi védecké usili a studium.

Je rovnéi chvélyhodné, i kdyZ v dnedni dobé& uZ nezbytné, Ze pro vétdinu studovanych
komplex( byly provedeny teoretické ab initio vypocty, které pomohly vysvétlit vztah mezi
velikosti ligandového pole v axialnim a ekvatoridlnim sméru a velikosti magnetické anizotropie
vyjadFené parametry D a E. K dosaZeni vét$i magnetické anizotropie pro komplexy Fe', Co"a
Ni', se jevi potfebnym pFedeviim snizovat a symetrizovat silu ekvatoridlniho ligandového pole,
raciondInim navrhem vhodnych/novych ligandd).

Déle bylo prokazano, Ze Fe' komplexy s makrocyklickymi ligandy, konkrétné s pyridinovym
derivatem ,cross-bridged” cyklamu, zachovavaji SCO efekt i pro rlizny typ protiiontu. Také byly
pfipraveny dva bifunkéni ligandy (jeden ve formé prekurzoru), které by mohly byt vhodné pro
komplexaci Fe" a daldiho iontu pfechodného kovu nebo lanthanoidu, a tim by byl SCO efekt
zkombinovén s jinou magnetickou vlastnosti v tzv. multifunkénim magnetickém materialu.
Vyzkum zabyvajici se pfipravou takovych multifunkénich materidld i naddle pokraluje,
pfestoie se tato cesta celkové jevi jako pomérné ndrocna.

Studované makrocyklické ligandy Ize chdpat jako vhodné univerzalni stavebni prvky. Samotné
ligandy i ptipravené komplexy, lze jednodude modifikovat a tim ovlivilovat, magnetické
vlastnosti pfipravovanych komplexnich slouenin. Vysledky této prace prispivaji k pochopeni
a nalezeni vztahu mezi strukturou latky/komplexu a ZFS parametry popisujici magnetickou



anizotropii. Pfispivaji k nalezeni klice, pomoci kterého by bylo moiné raciondiné
upravovat/ladit tyto parametry.

Z predloZené prace je patrné, Ze ,kovalentni” zplsob pfipravy multifunkénich magnetickych
materialll za pomoci specialné navrzeného mustkujiciho ligandu je velice naroény nejen z
pohledu jeho zdlouhavé syntézy (nejen ligandu, ale i vicejaderného bimetalického komplexu),
ale predeviim z pohledu toho, Ze mira ,spin-cross-over” efektu je zéavisld na celé fadé
parametr.

Prosim, aby se pan RNDr. Draho$, vramci habilitaéni obhajoby, vyjadfil k nasledujicim
podnétim:

1 Jaké vhodné (nové) ligandy autor navrhuje ke sniZovani a symetrizaci sily
ekvatoridlniho ligandového pole pro zvySovéni magnetické anizotropie?

2 Na jakych parametrech zavisi ,spin-cross-over” efekt.

3 Diskutujte hloubéji vyznam komplex( poskytujicich zdroveri SCO a SMM

Zde bych rad zdlraznil, Ze v habilitatni praci komentovany soubor 11 &lankd pfedstavuje
pouze mensi, ucelenou &ast publikadni aktivity autora, kterd dosud zahrnuje cca 29 pavodnich
publikaci, véetné pFispévkl na mezindrodnich konferencich, ve v renomovanych zahrani¢nich
tasopisech dle WOS. Dosavadni citaéni ohlas autora pfesahuje 600 citaci, jeho h-index je 13.
Publikace jsou vysledkem tymové spoluprace na Spi¢kovych experimentech, kde fadu €len(
autorskych tymd osobné znam a jejich prace si nesmirné vézim. Ze souboru publikovanych
praci a z dosavadni pedagogické praxe uchazele je jasné patrno, Ze RNDr. Bohuslav Drahos,
PhD. je osobnost{ s vyznamnou védeckopedagogickou erudici. Habilitaéni prace, obsahem,
formou i zpracovanim potvrzuje jeho velmi dobré didaktické schopnosti.

Zavérem chci konstatovat, Ze pFedloZend habilitaéni prace odpovida pozadavkim kladenym
na habilitaéni prace. Jsem presvédcen, Ze védecko-pedagogicka erudice i dosavadni vysledky
védeckého vyzkumu, véetné jejich ohlash, piné prokazuji, Ze pan RNDr. Bohuslav Draho$, PhD.,
spliiuje podminky k udéleni védecko-pedagogického titulu docent. Proto jednoznaéné
doporucuji, aby habilitacni fizeni bylo uzavieno s tim, Ze RNDr. Bohuslav Draho$, PhD., bude
jmenovan docentem v oboru Anorganicka chemie.

V Pardubicich, 17. 7. 2020



