Posudek na diplomovou praci slecny Bc. Petry Matunové:
"Studium termodynamickych a kinetickych parametri interakci oligomernich modelt
DNK s organokovovymi komplexy aktivnimi v protirakovinné 1é¢b¢é stanovenych
metodami kvantové chemie a kombinovanymi QM/MM metodami."

Slecna Matunova zacala pracovat na své diplomové praci v prubéhu 1. roc¢niku
magisterského studia v r. 2012. V druhém roce odjela na piilro¢ni pobyt do Stockholmu,
ktery si i pfes muj negativni postoj prodlouzila do konce Skolniho roku. Jeji piistup
k provadénym vypoctim byl po celou dobu velice chaoticky, s velkym mnoZstvim
elementarnich chyb. To i pfes jeji zna¢nou pracovitost zplsobilo posunuti terminu
odevzdani prace az do soucasné doby.

I pfes moje naléhani napsat diplomovou praci v ceském jazyce se slecna
Matunové rozhodla pro jeji sepsani anglicky. Musim bohuZel konstatovat, ze vysledek
jeji snahy umoznit i zahranicnim badatelim nahlédnout do jeji prace dopadl vice nez
velmi tragicky. Velké mnozstvi nekorektnich vyrazl, které jsou piesnym piekladem
z ¢estiny do anglictiny a kdy je v anglické literatufe pouzivan jiny termin, mozné plisobi
na prvni pohled usmévné, nicméné skutecnost, Ze tato prace vznikla v nasi laboratofi mi
napliuje velkou trpkosti. Na svoji obranu bych chtél fici, Ze mnozstvi oprav, které by
bylo nutno provést, by se rozhodné nesluCovalo stvrzenim, Ze prace byla sepsana
samostatné. Tudiz jsem se k anglickému projevu, byt hrubé nerad, nevyjadioval.

Dalsi problém jsem mél s formulovanim teoretick¢ho uvodu, kde jsem ocekaval
néco ve smyslu samostatného piepracovani ucebnicové latky. BohuZzel i v tomto bodu
jsem se dockal nepiijemného piekvapeni, které, jak doufam, alesponi ¢aste¢né vyplynulo
z pouziti anglického jazyka. Nicméné hned v kapitole 1.1.4 (str. 11) stoji: ,1It is
convenient to solve the time independent Schrédinger equation with the wave function
w(x) represented with a suitable set of basis functions. ...(¢(x)...)* To vSak povazuji za

velmi nepfesné az chybné tvrzeni, protoze v tomto kontextu ma autorka na mysli
mnohaelektronové feSeni Schrodingrovy rovnice, které nelze pfedpokladat ve tvaru
jednoelektronové funkce, tj. MO, jak je dale ve vzorci pro MO-LCAO aproximaci
uvedeno. Podobné pokracuje na str. 14 — 3-4 tadka shora, kde naprosto nesmyslné
prohlési dvouelektronové repulzni integraly v reprezentaci atomovych orbitald: (uvjAc) a
(uojAv) za Coulombiiv a vyménny integral. To je naprosté nepochopeni Hartreeho-
Fockovy metody! Teprve odpovidajici suma takovychto dvouelektronovych repuznich
integralti (uvjAc) vede na Coulombliv nebo vyménny integral. Jako posledni ukazku
uvadim vyrok ze strany 18, posledni ¢ast kapitoly 1.1: ,,If the Kohn-Sham orbitals were
the same as the Hartree-Fock orbitals, the exchange energy would be the same as the
energy computed by the Hartree-Fock method.“ Tento vyrok je uveden pod pouzitim
LDA funkciondlu, ale l1ze sméle prohlasit, Ze toto tvrzeni nebude obecné splnéno pro
zadny funkcional. Vzdyt' jde o naprosto odlisny vypocet vyménného ¢lenu, jak by néco
takového mohlo platit! Nevim odkud tuto vétu autorka opsala, ale jsem si jist, Ze ji opsala
nepiesné a dand kniha v podstaté fika néco zcela jiného. Nanestésti bych takto mohl jeste
pokracovat nebot’ teoreticky uvod obsahuje mimo kapitoly 1.1 dalsi ¢asti az do 1.7.

K samotnym vypoctiim nic zdsadniho nemam. Vse, co bylo spoc¢teno $patné, bylo
pozd¢ji, Casto po moji intervenci, opraveno. Jen jest¢ jednou musim poukédzat na
chaoti¢nost diplomantky, kterd pfestoze spravné v zavéru kapitoly 1.5 uvedla vzorec pro
vypocet rychlostni konstanty, do n¢ho dosadila namisto aktivacnich energii energie



reakéni. Ze dané reakce v ptipadé platinovych komplexi pob&zi rychlosti 10'° s a

rychleji (Cili rychleji nez je frekvence jakéhokoli vibra¢niho médu jakékoli myslitelné
molekuly) ji nikterak nevadilo. Stejnou chybu pak automaticky (copy-paste) zopakovala
rovnéz u komplext ruthenia s guaninem.

Diplomovou préci i pies mnohé vyhrady doporucuji k obhajob¢ a navrhuji ji klasifikovat
jako dobrou.

V Praze 25.8. 2015

Prof. Jaroslav Burda, DrSc.



