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PiedloZena bakalaiska prace Filipa Sebesty ,,Studium interakci komplexii prechodnych kovii s
biomolekulami metodami kvantové chemie* je vypoCetni studie zaméfena na reakci 2'-
deoxyguanosid-5'-monofosfatu s plati¢itym komplexem Pt" (dach)Cly za vzniku komplexu
Pt"(dach)Cl3(N7-cGMP). Tato reakce je uvazovadna ve dvou riznych cestach. Obé& cesty jsou
v praci popsany piehlednych schématem. Prace si klade za cil pfispét k osvétleni rozsahlé
problematiky komplext s platinou.

Po formélni strdnce je prace vyvazend. Autor nejdiive struéné shrnuje vyvoj studia
organokovovych komplexti. Dale pak v nasledujici kapitole popisuje teoretické zaklady vSech
metod a pfistupt, které byly ve vlastni praci pouzity. Samotné vysledky, vcetné popisu
optimalizace, jsou shrnuty v poslednich kapitolach, kde jsou kromé jiného prezentovany formou
tabulek a obrazkl. Studovand problematika je tim padem zpracovavana systematicky. Seznam
pouzité literatury poukazuje na autorovo dostatecné seznameni se se studovanou problematikou.

Prace Filipa Sebesty svou praci navazuje na dlouhodoby program vyzkumu na KCHFO.
Vypocetni metody pouzité v této praci povazuji za adekvatni k popisu studovan¢ho systému,
stejné jako zvolené baze. Autor sviij postup vysvétluje dostatené, a popis vypocetniho protokolu
umoziuje jeho reprodukovani. Prezentace vysledkli formou tabulek je ptehledna. Na konci prace
kratce navrhuje dal$i mozny postup pii zkoumani dané problematiky.

Filip Sebesta svou piedkladanou praci prokazuje, Ze si dostate¢né osvojil zaklady kvantové-
chemickych metod a pomoci nich splnil vyty€ené cile. Jeho vysledky ptindseji nové poznatky
v oblasti organokovové chemie a pfispivaji k védeckému programu celého kolektivu. Préace
spliluje pozadavky na bakaléatskou praci, a proto ji doporucuji k obhajobé s hodnocenim vyborné.

SpiSe pro potieby autora bych se rada zminila, ze pro psani jakékoliv dal§i prace by bylo
doporu¢enihodné hloubéji se seznamit s pravidly ceského pravopisu a obecné uznavanymi
pravidly Gprav psani textu, a to zejména pokud jde o pocet tecek za vétou, umisténi mezer mezi
slovy a odsazeni prvnich fadkid odstavci. Bylo by vhodné také se drzet navrzenych uprav
v dokumentu ,,Uprava bakalaiské prace®, kterou Matematicko-fyzikalni fakulta na svych
webovych strankdch pro své studenty nabizi. Napiiklad navrzené tadkovani 1,5 by velice
usnadnilo ¢teni posuzované prace. Graficky pon¢kud matouci se mi také jevi Cislovani rovnic,
které je shodné s Cislovanim literatury. To by napfiklad Slo rozliSit jinym druhem zavorky.
Kvalitni bakalaiské prace jakou tato prace bezesporu je, by si kvalitngjsi stylistické zpracovani
zaslouzila.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:
K praci mam tyto dotazy:

I. Vivodu priace se autor zminuje o fad¢ vedlejSich ucinkd v souvislosti s uzivanim
dosavadnich 1€kt s komplexem platiny s oxidacnim ¢islem II. Mohl by nékteré z téchto
vedlejsich u¢ink@ jmenovat. Studium komplext s platinou Pt'Y, k nimz prispiva i tato
prace, je sice velice obsahnou kapitolou, mohl by ale autor dale kratce komentovat, zda jiz
existuji n&jaké indicie, 7e nové pouzita lé&iva splatinou Pt jiz problém s témito
vedlej$imi u¢inky mit nebudou?

2. Na stran¢ 20 se autor vyjadiuje k ndroc¢nosti vypoctl za pouziti explicitniho solventu a
zdivodiuje, pro¢ bylo v praci pouzito implicitniho solventu. Mohl by autor na nckteré ze
svych modelovych struktur odhadnout ¢asovou ndroc¢nost pouziti explicitniho solventu?
Do jaké miry by pouziti explicitniho solventu ovlivnilo ziskané vysledky?



3. Autor se v textu dvakrat (str. 31 a 41) odkazuje na tabulku ¢islo 17. Z textu vypliva, Ze
nejde o typografickou chybu, a Ze tabulka byla pravdépodobné vypusSténa v nékteré
piedchozi verzi prace. Prosim autora o prezentaci této tabulky a kratky komentat.
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