
Recenzni posudek doktorske prace Mateje Pavelky nazvane "Theoretical Study of Ligand Field
Influence on Physico-chemical Behavior of Cooper Cations Cu(T)/Cu(II)M.

Prace je orientovana do oblasti biofyziky a strukturni biologic organometalickych biologicky zajimavych
latek. Autor se soustfedil na komplexy jednomocne a dvojmocne medi, tedy na komplexy prvku, ktery
ani zdaleka nepatfi k tern, jejichz chovani v biologickych systemech by bylo dobfe prozkoumano.

Prace clenena do 4 casti jak je to obvykle u casopiseckych sdeleni, tedy iivod, metody, vysledky a zavery.
Vysledky jsou podlozeny publikovanymi pracemi. Problem interakci medi v biologickych systemech je
studovan v rovine hydratace, interakce s peptidovym prostfedim jako modelem bilkovin, interakce
s DNA a RNA bazemi jako modelem nukleovych kyselin a interakce ve vybranych komplexech medi.
Prace je sepsana v dobfe citelne anglictine. Jedinou vadou na krase jinak velmi pekne a logicky
poskladane prace je vcleneni oddilu o cis-platine. Dluzno dodat, ze z hlediska vyprodukovaneho vykonu ji
uchazec z duvodu ,,kvantitativnich" nemusel uvadet. Disertacni prace by pak byla jasne monotematicka, a
autorovy zasluhy by se nijak nesnizily, protoze tato prace by stejne byla uvedena v seznamu publikaci.
Nebo mel autorjiny umysl, kdyz publikaci o platine do sve PhD prace vkladal ?

K praci mam nasledujici dotazy a pfipominky:

1 . Ve vyctu metod autor zminuje zaklady pouzivanych metod. Dela to velmi racionalne a strucne,
nekdy snad az pfilis strucne. Cela pasaz nicmene zfetelne naznacuje, ze se autor v pouzivanych metodach
vyzna. Mezi jinym hovofi i o Coupled Clusters. Pouzil autor tuto iiroven teorie na nejake systemy? Pokud
ano, jake bylo srovnani s HF ci MP2 ajake s DFT metodami?
2. Prace se zda byt peciive zkontrolovana pfedtim, nez byla svazana. Take jeji graficke provedeni je
vyborne. Presto se nevyhnula ,,tiskafskym sotkum", napf. na strane 14 dole.
3. Pfi modelovani komplexu jednomocne medi s vice nez dvema molekulami vodyje videt, a tez pise
autor, ze tfeti molekula vody uz muze volit radeji druhou solvatacni vrstvu. Zajimalo by mne (nejen)
v teto souvislosti, jak generoval autor vstupni konflgurace pro vypocet a to zejmena pro systemy s vetsim
poctem vod. Stejnou otazku bych polozil pro systemy, kde byla voda a amoniak a pak i sira.
4. Velmi zajimave jsou vypocty redoxnich vlastnosti ve vakuu a v prostfedi ,,polarizovaneho
kontinuum modelu" (COSMO). Obrazek 3.13 na str. 25 pak ukazuje, jake jsou vypocitane ionizacni
potencialy ziskane z puvodnich a optimalizovanych proteinovych struktur. Ve tfech pfipadech maji data
ziskana z nativnich struktur tendenci iidaj podhodnocovat. Jinak jo to pouze v pfipade d). Je pro to nejake
vysvetleni?
5. Posledni dotaz se tyka souvislosti vypoctu s interpretaci EPR spekter. Tu ukazuje autor na pfikladu
spoluprace s pracovistem ve Stuttgartu. Zajimalo by mne, zda bylo takovych expenmentalnich studii
provedeno vice a jak dopadly (vcetne te zminene).

Zaverem bych rad konstatoval, ze prace, kterou autor pfedklada, je zpracovana v dulezite a vedecky
zajimave oblasti (letmy dotaz kolik proteinu obsahujicich metf je v databazich 3-D struktur mi dal cislo
temef 500). Autor prokazal orientaci v oblasti, a to zejmena z hlediska metodicke stranky problemu, ale
nejen tarn. Znam autora i z vystoupeni na konferencich. A tak mohu na zaver konstatovat, ze pfedlozena
prace splnuje pozadavky kladene na disertacni praci absolventa doktorskeho studia, doporucuji praci
k obhaiobe a DO ieiim usnesnem ahsnlvovani doporucuji kandidatovi udelit t i tul Ph.D.
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