DOKTORSKE STUDIUM

Studium dynamickych procesi v pevnych latkach pomoci NMR spektroskopie a
teoretickych vypoctu
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Molekuly v pevnych latkach nejsou statické, ale vykazuji celou skalu pohyb( od vibraci pres
reorientace jednotlivych funkénich skupin (napfiklad methylu), reorientaci celych molekul az po
difusi v pevném stavu. Dynamické procesy v pevnych latkach jsou mimoradné dllezité napftiklad
v materidlech uchovdvajicich energii (baterie). Nukledrni magnetickd rezonance (NMR) je
spektroskopickda metoda, ktera je velmi citlivd na lokalni strukturu v okoli méfenych jader, a
dynamické procesy vyrazné ovliviiuji NMR spektra.

V minulych pfiblizné deseti letech se etablovala nova metoda, takzvand NMR krystalografie,
ktera pomoci kombinace kvantové chemickych vypoctl a experimentdlnich NMR spekter dokaze
Uspésné resit strukturu pevnych latek. NMR krystalografie vyuziva predevsim vypoctd zaloZzenych na
teorii funkcionall hustoty (DFT) a Uspéch NMR krystalografie je dan neuvéfitelnou presnosti, s jakou
jsou moderni vypocetni metody schopné predikovat NMR parametry.

Navrhovand doktorska prace se bude zabyvat studiem dynamickych procesli v pevnych
latkach pomoci NMR krystalografie. Pfedmétem studia budou vybrané organické ptipadné i
anorganické latky, které vykazuji zajimavé dynamické chovani. Doktorand bude provadét jak méreni
experimentalnich NMR spekter tak kvantové chemické vypocty. Prikladem jednoho ze studovanych
problému jsou 5-chloruracil a 5-bromuracil. Obé latky maji velmi podobnou krystalovou vrstevnatou
strukturu, kde molekuly v jedné vrstvé vytvareji systém vodikovych vazeb, ktery pfipomina systém
vodikovych vazeb v nukleovych kyselinach. Obé latky také vykazuji urcity podil neusporadanosti v
pevné fazi (disorder). Experimentalni NMR spektra mérena pfi raznych teplotach by méla prokazat,
zda se jedna o statickou neusporadanost (danou krystalizacnimi podminkami) nebo dynamickou
neusporadanost, kde jednotlivé molekuly mohou vykonavat rotacni pohyb kolem jedné osy.
Kombinaci s teoretickymi vypocty budou uréeny napfiklad kinetické parametry molekulovych
pohyb(l a také vyznam vodikovych vazeb a slabych vodikovych vazeb (kde donorem je vodik CH
skupiny) pro stabilitu dané krystalové struktury.
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Reorientace molekul 5-chloruracilu v krystalové strukture s klasickymi (modie) a slabymi (Cervené)
vodikovymi vazbami.



