Recenzni posudek doktorské price Matéje Pavelky nazvané "Theoretical Study of Ligand Field
Influence on Physico-chemical Behavior of Cooper Cations Cu(T)/Cu(II)".

Prace je orientovana do oblasti biofyziky a strukturni biologie organometalickych biologicky zajimavych
latek. Autor se soustiedil na komplexy jednomocné a dvojmocné médi, tedy na komplexy prvku, ktery
ani zdaleka nepatfi k tém, jejichz chovani v biologickych systémech by bylo dobie prozkoumano.

Prace ¢lenéna do 4 asti jak je to obvyklé u ¢asopiseckych sdéleni, tedy avod, metody, vysledky a zavéry.
Vysledky jsou podlozeny publikovanymi pracemi. Problém interakci médi v biologickych systémech je
studovan vroviné hydratace, interakce s peptidovym prostiedim jako modelem bilkovin, interakce
s DNA a RNA bazemi jako modelem nukleovych kyselin a interakce ve vybranych komplexech médi.
Prace je sepsana v dobfe Citelne anglictine. Jedinou vadou na krase jinak velmi pékné a logicky
poskladané prace je v¢lenéni oddilu o cis-platiné. Dluzno dodat, Ze z hlediska vyprodukovaného vykonu ji
uchaze¢ z divodi , kvantitativnich™ nemusel uvadét. Disertaéni prace by pak byla jasné monotematicka, a
autorovy zasluhy by se nijak nesnizily, protoze tato prace by stejné byla uvedena v seznamu publikaci.
Nebo mél autor jiny umysl, kdyz publikaci o platiné do své PhD prace vkladal ?

K praci mam nasledujici dotazy a pfipominky:

1. Ve vy¢tu metod autor zminuje zaklady pouzivanych metod. Déla to velmi racionalné a stru¢né,
nékdy snad az pfili§ stru¢né. Cela pasaz nicméné zietelné naznacuje, e se autor v pouzivanych metodach
vyzna. Mezi jinym hovofi i 0 Coupled Clusters. Pouzil autor tuto Grover teorie na né&jaké systémy? Pokud
ano, jake bylo srovnani s HF ¢i MP2 a jaké s DFT metodami?

2. Prace se zda byt peclivé zkontrolovana pfedtim, nez byla svazana. Také jeji grafické provedeni je
vyborné. Presto se nevyhnula , tiskaiskym Sotkiim“, napf. na strané 14 dole.
3. Pfi modelovani komplexii jednomocné médi s vice nez dvéma molekulami vody je vidét, a téz pise

autor, ze treti molekula vody uz miize volit radéji druhou solvataéni vrstvu. Zajimalo by mne (nejen)
v této souvislosti, jak generoval autor vstupni konfigurace pro vypocet a to zejména pro systémy s vétsim
poctem vod. Stejnou otazku bych polozil pro systémy, kde byla voda a amoniak a pak i sira.

4. Velmi zajimavé jsou vypolty redoxnich vlastnosti ve vakuu a v prostiedi ,,polarizovaného
kontinuum modelu™ (COSMO). Obrazek 3.13 na str. 25 pak ukazuje, jaké jsou vypocitané ionizaéni
potencialy ziskané z piivodnich a optimalizovanych proteinovych struktur. Ve tiech pripadech maji data
ziskana z nativnich struktur tendenci udaj podhodnocovat. Jinak jo to pouze v piipadé d). Je pro to n&jaké
vysvétleni?

5. Posledni dotaz se tyka souvislosti vypoétu s interpretaci EPR spekter. Tu ukazuje autor na prikladu
spoluprace s pracovistém ve Stuttgartu. Zajimalo by mné, zda bylo takovych experimentalnich studii
provedeno vice a jak dopadly (vEetné té zminéné).

Zavérem bych rad konstatoval, Ze prace, kterou autor predklada Je zpracovana v dulezité a védecky
zajimavé oblasti (letmy dotaz kolik proteinti obsahujicich méd’ je v databazich 3-D struktur mi dal &islo
teméi 500). Autor prokazal orientaci v oblasti, a to zejména z hlediska metodické stranky problému, ale
nejen tam. Znam autora i z vystoupeni na konferencich. A tak mohu na zavér konstatovat, 7e predloZena
prace spliuje pozadavky kladené na disertacni praci absolventa doktorského studia, doporuduji praci
__k obhajobé a po ieiim uspéiném absalvovani doporuéuji kandidatovi udélit titul Ph.D.
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