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Téma práce. Doktorská disertační práce Mgr. Tomáše Dršaty shrnuje výsledky počítačových 
studií strukturních vlastností nukleových kyselin. Práce se věnuje širokému spektru témat, těžiště 
práce je ale v popisu geometrie tak zvaných bázových parametrů v kontextu duplexu DNA a v diskuzi 
příslušných matematických nástrojů k tomu potřebných. Práce se rovněž věnuje vysvětlení ohybů 
duplexu v komplexech s proteiny a léčivy, diskze mechanických (konformačních) vlastností tak 
zvaných A-traktů, a popisu a diskuzi alosterie DNA struktur.  

Zpracování, cíle a výsledky práce. Po stránce formální má předložená disertační práce Mgr. 
Tomáše Dršaty vynikající úroveň. Práce je přehledná a dobře dokumentovaná, úvodních 80 stran a 
více než 250 citací shrnuje výsledky podrobněji uvedené formou jedenácti původních prací a dvou 
přehledných prací. Jde o impozantní objem výsledků zvláště uvážíme-li, že na většině článků je petent 
uváděn jako první, hlavní autor. Členění disertační práce odráží témata jednotlivých publikací v 
úvodní části i v metodických kapitolách 2, 3 a 4. Zejména první dvě metodické kapitoly jsou napsány 
instruktivně a se zjevným detailním porozuměním komplikovanému tématu včetně matematického 
aparátu. Úvodní části jsou doplněny krátkým přehledem experimentálních technik studujících 
molekulární struktury.  

Závěr a shrnutí výsledků je stručné a vzhledem k tématické šíři práce se nevyhne určitým 
zjednodušením. Například závěr o dostatečnosti harmonického potenciálu a pouze mírné nenormalitě 
“některých parametrů” neodpovídá realitě mnoha experimentálně stanovených geometrických 
deskriptorů, například včetně tak základního deskriptoru jako jsou meziatomové valenční vzdálenosti.  

Velmi rád zmiňuji jazykovou kvalitu textu, je napsán velmi dobrou angličtinou.  

Otázky. Na straně 41 dole se zmiňují malé (“rather subtle”) deformace DNA, které je pro 
jejich malou amplitudu možno popsat harmonicky. Diskuze na toto téma se promítá do několika míst 
disertace a je velmi důležité v obecné rovině. Můžete stručně shrnout, jak jste (ne)harmonicitu ve 
vašich studiích stanovoval?  

Na straně 55 se mluví o stavbě počátečního modelu DNA v “kanonické konformaci”, 
respektive jako kanonickou B formu. Co je myšleno kanonickou formou B-DNA?  

Na několika místech disertace je zmiňován výskyt BI a BII forem DNA, obecně i specificky v 
Dickerson-Drew dodekameru. Čím se tyto formy vyznačují a proč jste si vybral tyto dva konformery 
pro popis variability duplexu, respektive pro vysvětlení anharmonického chování některých 
parametrů?  

Dá se odhadnout energetický obsah parametrů morfologie bazí, respektive morfologie párů 
bazí? Jinak řečeno, jaká energie je nutná k jejich deformaci, například změně propelleru z -5º na +5º?  

Závěr. Disertační práce přináší originální poznatky o strukturním chování DNA a RNA a 
Mgr. Tomáš Dršata v práci bez pochyby ukázal předpoklady k  samostatné tvořivé vědecké práci. 
Doporučuji proto oborové radě doktorského studijníhoprogramu „Modelování chemických vlastností 
nano- a biostruktur“ práci přijmout v předložené formě jako podklad pro udělení titulu „PhD“ za 
jménem.  
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