
IM)
•. yiailimfr Skfendf, DrSc. .^<>N*lc«*r,

l^tp IVAASAKt ft.WA Ndradni centrum pro vyzkum biomtriekul

fax.549 491556
w § PRIRODOyEDECKA FAKVLTA e-mail; sklenaifechemi.ntuni.cz

^%i^y Kotlarska 2, 611 37 Brno

'. 549497022 ( M " 4 * J

/PI
9UCULU •»*£

Univerzita Karlova v Praze
Matematickofyzikalni fakulta
Studijni oddeleni - doktorsk6 studium
Ke Karlovu 3
121 16Praha2

Oponentsky posudek disertacni prace Mgr. Zuzany Vokacove

Calculations of the NMR Spectroscopy Parameters and Their Structural Interpretation
in Biomolecules

Predlozena disertace Mgr. Zuzany Vokacove se zabyva vyuzitim metod kvantove a vypocetni chemie

pro studium strukturnich vlivu na hodnoty parametru NMR spekter nukleovych kyselin a jejich

stavebnich komponent. Disertacni prace je pfedlozena jako komentovany soubor etyf kvalitnich

publikaci, z nichz 3 jiz vygly a jedna je prezentovana jako preprint. Dalsi publikace uvedena v casti ,,List

of Publications" je pro tisk pfipravovana. Vyber casopisu, kde byly vysledky uvefejneny, tfikrat Journal

of Physical Chemistry B a jednou Journal of Physical Chemistry A, jiz sam o sob6 indikuje, ze vybrana

temata jsou vysoce aktualni a jejich zpracovani ma odpovidajici mezinarodni uroveh- Pohled na

seznam spoluautoru naznacuje, ze publikacni zuroceni je nejen vysledkem vlastni prace disertantky,

ale ze nepochybn6 odrazi i kvalitu zazemi, ve kterem ji bylo dopfano temata doktorsk6 disertace

zpracovat.

Disertace je napsana v anglickem jazyce na 47 stranach form^tu A4. Vlastni, pomern6 strucny

text disertace, str. 9 - 42, je doplnen o pfehled citovan6 literatury (3 strany) a seznam publikaci (2

strany). Formou pfilohy jsou presentovany 4 publikace, na kterych je disertace postavena a 3 dalsi

prace, na kterych se Mgr. Vokacova podilela jako spoluautorka. Text je rozdelen do tfi kapitol, 1 -

Computational Methods, 2. Results a 3. Conclusions, ktere doprovazi seznamy obrazku, tabulek,

schemat a zkratek, spolu s uvodem, popisem pouzite instrumentace a seznamem pouzite literatury.

Zatimco vysledky presentovan6 v pfilozenych publikacich jednoznacne dokumentuji kvalitu

odvedene prace, a to jak s ohledem na vlastni vysledky, tak i na analyzu ziskanych dat a jejich

interpretaci a presentaci, cteni samotneho textu a zvolena forma disertacni prace a jeji struktura

vzbuzuji znaCn6 rozpaky. Faktick6 i formalni pripominky jsou shrnuty do nasledujicich bodu:

1) Na titulni stranfe disertace chybi specifikace studijniho programu a studijniho oboru doktorske

prace.

2) V praci nejsou definovany cile disertacni prace.

3) Popis metod je veimi strucny, coz by samo o sob6 nevadilo, pokud by byl konsistentn6 a kvalitn^

napsan. Cast 1.3 o nuklearni magnetick^ resonanci je svou kvalitou velmi podprumerna a jiz svou



uvodni vetou, ze NMR ...je technikou zkoumajici relaxacni vlastnosti atomovych jader...,

naznacuje, ze disertantka hlubSf znalosti o teto metodS postrada. Rovnez popisu kvantove-

chemickych a pocitacovych metod mohlo byt obSirnejSi.

4) Hlavni vysledky jsou obsahem 4 publikaci. Popis dosazenych vysledku v casti 2. je ale zvolen

velmi nesTastne. Misto aby kazda z casti jednoznacnfe odkazovala na publikaci, ke kter6 se

vztahuje, Ctenaf je nucen odkaz pracn6 vyhledavat v seznamu ve£ker6 literatury. Pfl komentovani

jiz publikovanych vysledku neni nutne- zachazet do velkych detailu. NicmenS bych ocekaval, ze

v teto Cast! disertace bude jednoznacn6 uvedeno, cim byla prace motivovana a jak6 nov6

vysledky pnnesla. Protoze publikace jsou dilem kolektivnim, povazuji rovn6z za nezbytne, aby

shrnujici kapitoly v disertaci jednoznacn6 charakterizovaly pfispevek autorky. Stylisticky a svou

strukturou je popis vysledku velmi nevyvazeny a jeho cteni neposkytuje obrazek o dosazenych

vysledcich a jejich kvalite v pfehlednfe forme.

5) Kvalita, Ci v tomto pfipad6 bohuzel nekvalita, anglictiny, kterou je disertace napsana, je kapitolou

samou o sobe. Mnozstvi elementarnich prohreSku, jak gramatickych, tak i stylistickych, vyrazne

presahuje prumer obvykly v ceskych luzich a hajich. Drobne gramatick6 chyby se daji prominout.

Nesmysln6 formulace a nelogick6 vety ale svedci bud' o neznalosti, nepozornosti a nedbalosti

anebo mozna, a to je horsi, o neschopnosti jasn6ho pisemneho vyjadfovani. Mnozstvi chyb je tak

velke, ze by zabraly fadu stran a neni je zde mozne vzhledem k rozsahu posudku explicitnS

uvadet. Nicmen6, v kopii disertace, kterou jsem mel dispozici, jsou - bez naroku na uplnost -

tuzkou vyznaceny. V teto souvislosti si dovolim zminit postup pouzivany u nas, v Narodnim centru

pro vyzkum biomolekul. Pro obhajobu a zpracovani oponentskych posudku nechavame vytisknout

jen minimalni pofiet kopii disertacni prace nutny pro obhajobu. Po vypracovani oponentskych

posudku studenti v daISi verzi pripominky oponentu zohledni Teprve tato verze je povazovana za

finalni a tiskne se vetSim pottu kopii. Na tomto mistfe je tfeba pfipomenout, ze nejen publikace,

ale i vlastni text disertace jsou vetejnym dokumentem, ktery musi byt podle zakona c. 11/1998

Sb., o vysokych Skolach vefejnfe pfistupny. Na Masarykovfe universite je povinnosti odevzdat

disertaci i v digitalni verzi, tak aby mohla byt prostrednictvim internetu vefejn6 dostupna v archivu

zaverecnych praci. Pfedstava, ze kvalitni vysledky disertace Mgr. Vokacove budou zvecneny v

predlozene textov6 podobfe az na vecn6 Casy, je ponekud frustrujici

6) Do disertace jsou formou pfilohy zahrnuty i 3 dalsi prace Mgr. Vokacove. Protoze ale nejsou

okomentovany a netvoh' tak nedilnou soucast disertace, jejich zafazeni v pine textove podobe,

navic graficky nijak neoddelene od ostatnich publikaci, je zbytecne.

Otazky pro obhajobu:

1) Prosim o jasn6 vymezeni pfispevku disertantky ke kazd6 z publikaci uvedenych v disertaci a

komentovanych v kapitolach 2.1.1.. 2.1 2, 2.2 a 2.3..

2) Na str.14 v kapitole o metod6 DFT je uvedeno, ze Kohn a Sham navrhli zavedeni

jednoelektronovych rovnic v korespondenci k metodfe Hartreeho-Focka. Co je podstatou

aproximace, ktera k temto tzv. Kohn-Shamovym rovnicim vede? Pro6 se tato aproximace v

metodfe DFT pouziva, kdyz navzdory Hohenberg-Kohnovu teoremu vede k nutnosti pocitat
vlnovou funkci?

3) Jak6 jine DFT funkcionaly existuji krome tfi zakladnich tfid vyjmenovanych na str. 14?

4} V kapitole 1.3 se uvadi, ze chemick6 posuny i nepfim6 spin-spinov6 interakcni konstanty Ize



spocitat jako druhe parcialni derivace energie. Probihaji podle vztahu 3.1 a 3.3 i prakticke vypocty

5 a J? Proc ano/ne? Existuje krome metody CP-DFT, ktera byla v praci pouzita, i nejaka jina

metoda k vypoctu NMR parametru? Jaka?

Zaverem mohu konstatovat, ze pfes vy£e uvedene vyhrady ke zpracovani doktorske disertace

Mgr. Zuzana Vokacova prokazala tvurci schopnosti a prlpravenost pro vedeckou praci. Jeji disertace

splnuje pozadavky standardne kladene na doktorske disertacni prace a proto doporucuji, aby byla

pfijata k obhajobe a dalsimu fizeni pro udeleni titulu Ph.D..

V Brne dne 28.8. 2009 Prof. RNDr. Vladimir Sklenaf, DrSc.


