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Odborna uroven prace:
(El vynikajici G velmi dobra Q prumerna Q podprumerna G nevyhovujicf

Vecne chyby:
[xj temer zadne G vzhledem k rozsahu pfimefeny pocet G mene podstatne cetne Q zavazne

Vysledky:
[El originalni G puvodni i prevzate G netrivialni kompilace Q citovane z literatury Q opsane

Rozsah prace:
\E\y Q standardni Q dostatecny G nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni uroven:
G vynikajici [x] velmi dobra Q prumerna Q podprumerna G nevyhovujici

Tiskove chyby:
[x] temer zadne G vzhledem k rozsahu a tematu pfimefeny pocet Q cetne

Celkova uroven prace:
[x] vynikajici Q velmi dobra G prumerna Q podprumerna Q nevyhovujici



Slovni vyjadreni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Pfedlozena bakalarska prace Martina Golana )tStudium reakcniho mechanismu interakce bdzi
nukleovych kyselin s dirhodiovymi komplexy aktivnimi v protirakovinne lecbe metodami kvantove
chemie" je vypocetni studie zamefena na vlastnosti interakce dirhodioveho komplexu s guaninem.
Tento komplex byl ve studii uvazovan ve tfech ruznych variantach — za prve jako neutralni, a pote
protonovany ve dvou ruznych polohach. Prace si klade za cil pfispet k osvetleni problematiky
nalezeni novych protirakovinovych leciv, jez by mohly vbudoucnu nahradit dosud pouzivanou
cisplatinu.
Po formalni strance je prace dobfe vyvazena. Autor nejdffve kratce popisuje problematiku
organokovovych komplexu, dale pak v nasledujicich dvou kapitolach strucne shrnuje teoreticke
zaklady vsech metod a pfistupu, ktere byly ve vlastni praci pouzity. Samotne vysledky jsou shrnuty
v posledni kapitole, kde jsou prehledne prezentovany formou tabulek a obrazku. Studovana
problematika je tim padem zpracovavana systematicky. Seznam pouzite literatury poukazuje na
autorovo dostatecne seznameni se se studovanou problematikou. Prace je doplnena o obsahlou cast
pfiloh, kde pfedevsim ocenuji vyborne graficke zpracovani obrazku.
Vypocetni nietody pouzite v teto praci jsou adekvatni k popisu studovaneho systemu, stejne jako
zvolene baze. Pocatecni geometrie byly pfevzaty z diplornove prace, ktera byla na pracovisti resena
v minulych letech. Prace Martina Golana tedy navazuje na dlouhodoby program vyzkumu na
KCHFO. Po neoptimalizovani geometrii v solvatacnim modelu PCM, autor provedl vypocetni
analyzu techto struktur a odecetl potfebne geometricke parametry., spocetl hodnoty parcialnich
naboju, a urcil potfebne termodynamicke veliciny. Autor svuj postup vysvetluje dostatecne, a popis
vypocetniho protokolu umoznuje jeho reprodukovani.

Martin Golan svou pfedkladanou praci prokazuje, ze si dostatecne osvojil zaklady kvantove-
chemickych metod a pomoci nich splnil vytycene cile. Jeho vysledky pfinaseji nove poznatky
v oblasti organokovove chemie a pfispivaji k vedeckemu programu celeho kolektivu. Prace zcela
splnuje pozadavky na bakalarskou praci, a proto ji doporucuji k obhajobe s hodnocenim vyborne.

Spise pro potreby autora uvadim nasledujici pfipominky:
• Prace obsahuje kvalitni vysledky. Jejich prezentaci by vsak vyrazne prospely informacne

obsahlejsi popisky obrazku. Tabulky, pfestoze jsou zpracovany prehledne, postradaji
popisek uplne.

• Tabulky 1, 3, 5, 7, 9 a 11 maji fadky, ktere neobsahuji zadny ciselny udaj. Z textu a obrazku
je sice zfejme, ze dane udaje nemaji u jednotlivych pfipadu smysl. Zafazeni techto fadku
v tabulce je z tohoto duvodu ale nadbytecne.

• Odkaz na standardni cislovani uvedeny pod carou na strane 6 chybne ukazuje na stranu 20.
Patrne byla minena strana 19.

• Prace obsahuje nekde ponekud nespravne ceske formulace, ktere vznikly pravdepodobne
nevhodnym pfekladem z anglictiny. Na jednu stranu je sice dobre, ze je autor schopen
vyuzivat i zahranicni literaturu, na stranu druhou by se mel temto stylistickych chybickam,
ktere vznikaji vetsinou z nepozornosti, snazit v budoucich pracich vyhnout. Cituji pfiklady
ze strany 21 ^...(vazba) ma vetsi delku", ;;...vazba vody v axialni poloze je velmi slaba a
citliva" (citliva na co?), ,,relativne velkou vzdalenost vazby".

Pripadne otazky pfi obhajobe a namety do diskuze:



K praci mam tyto dotazy: *
\r ve sve praci zminuje, ze pouziti solvatacniho modelu pfi optimalizaci geometric bude

pravdepodobne poskytovat vysledky blizsi skutecnosti zive bunky nez je tomu u struktur
optimalize vanych v plynne fazi. Mohl by autor kratce okomentovat jakych rozdilu ve vysledcich
dosahl ve sve praci (kdefpouzivat solvatacni model) v porovnanim s vysledky prace, z niz autor
vychazi a v ktere byla optimalizace provadena v plynne fazi?

Autor nekolikrate v textulpopisuje vazbu jeji silou. Napr. na strane 28 je uvedeno: 3JB^nem reakce
se zkrati a zpevni vazba£C6-O6, naopak se prodlouzi a oslabi Rh'-O'0." Co je presne mineno
oslabovanim a zpevnenim vazby? Na zaklade jakych vypoctenych parametru byla sila vazby
uvazovana?

Praci
\E\i
Q nedoporucuji -'
uznat jako diplomove«/bakalafskou.

Navrhuji hodnoceni stupnem:
[x] vyborne G velmi dobfe Q dobre Q neprospeVa

f-
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