Posudek skolitele

Michal Kolar vypracoval na naSem oddéleni diplomovou praci na téma ,,The
role of London dispersion forces in stability of DNA: in silico experiment®.
Jednd se o pokracovani projektu FeSeného v nasi laboratofi v poslednich letech,
kdy vySetiujeme ulohu dispersni energie pfi urceni struktury biomakromolekul.
Ukazuje se, ze struktura téchto systému je urCena jednak energeticky, jednak
hydrofobnimi interakcemi. [ pfes pritomnost silnych vodikovych vazeb
rozhodujici Ulohu v energetickém zabarveni procesu hraji dispersni interakce
pusobici v patrovych komplexech basi nukleovych kyselin. ProtoZe struktura
DNA je dynamickd nelze pouzit statické metody kvantové chemie ale je nutné
pouzit metod molekulové dynamiky. Vzhledem k velikosti systému nelze
aplikovat ab initio ,.on-the-fly* metody molekulové dynamiky, kde by potlaceni
dispersni energie bylo pfimocaré, ale musime se omezit na klasické metody
molekulové dynamiky pouzivajici empirické potencidly.
Autor pracoval o Upravé empirického potencidlu tak, aby bylo mozné uplné
nebo ¢dste¢né zanedbdni dispersni energie. Tento na prvni pohled jednoduchy
kol vyzadal originalni pristup spojeny s preformulovanim energetického ¢lenu.
Michal Kolar pracoval samostatné a velmi dobfe uplatnil své matematické,
fyzikalni a fyzikalné-chemické znalosti. Diplomova prace vyustila do sestaveni
publikace, kterd byla zasldna do ¢asopisu Chemistry A European Journal, kde je
MK prvnim autorem.

Diplomova prace je velmi kvalitni a navrhuji ji hodnotiti jako vybornou.
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