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Oponentsky posudek disertaéni prace Mgr. Zuzany Vokacove

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

Predlozena disertace Mgr. Zuzany Vokacové se zabyva vyuzitim metod kvantove a vypocetni chemie
pro studium strukturnich vlivi na hodnoty parametri NMR spekter nukleovych kyselin a jejich
stavebnich komponent. Disertaéni prace je predlozena jako komentovany soubor ¢tyf kvalitnich
publikaci, z nichz 3 jiz vysly a jedna je prezentovana jako preprint. Dalsi publikace uvedena v casti , List
of Publications" je pro tisk pfipravovana. Vybér ¢asopisu, kde byly vysledky uverejnény, tfikrat Journal
of Physical Chemistry B a jednou Journal of Physical Chemistry A, jiz sam o sobe indikuje, Ze vybrana
témata jsou vysoce aktualni a jejich zpracovani ma odpovidajici mezinarodni Uroven. Pohled na
seznam spoluautori naznaduje, Ze publikacni zaroceni je nejen vysledkem vlastni prace disertantky,
ale ze nepochybné odrazi i kvalitu zazemi, ve kterém ji bylo dopiano témata doktorské disertace

zpracovat.

Disertace je napsana v anglickém jazyce na 47 stranach formatu A4. Viastni, pomeérné strucny
text disertace, str. 9 — 42, je dopinén o piehled citované 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 rozdélen do tfi kapitol, 1.
Computational Methods, 2. Results a 3. Conclusions, které doprovazi seznamy obrazku, tabulek,

schémat a zkratek, spolu s tvodem, popisem pouzité instrumentace a seznamem pouzité literatury.

Zatimco vysledky presentované v pfilozenych publikacich jednoznacné dokumentuji kvalitu
odvedené prace, a to jak s ohledem na viastni vysledky, tak i na analyzu ziskanych dat a jejich
interpretaci a presentaci, éteni samotného textu a zvolena forma diserta¢ni prace a jeji struktura

vzbuzuji znaéné rozpaky. Fakticke i formalni pfipominky jsou shrnuty do nasledujicich bodu:

1)  Na titulni strané disertace chybi specifikace studijniho programu a studijniho oboru doktorske
prace.

2) V préaci nejsou definovany cile disertacni prace.

3) Popis metod je velmi stru¢ny, coz by samo o sobé nevadilo, pokud by byl konsistentné a kvalitneé
napsan. Cast 1.3 o nuklearni magneticke resonanci je svou kvalitou velmi podprumeérna a jiz svou




6)

uvodni vétou, Ze NMR ... je technikou zkoumajici relaxaéni vlastnosti atomovych jader...,
naznacuje, ze disertantka hlubsi znalosti o této metodé postrada. Rovnéz popisu kvantove-
chemickych a poéitatovych metod mohlo byt obSirnéjsi.

Hiavni vysledky jsou obsahem 4 publikaci. Popis dosaZenych vysledkl v ¢asti 2. je ale zvolen
velmi nestastné. Misto aby kazda z ¢asti jednoznaéné odkazovala na publikaci, ke kiere se
vztahuje, ¢tenar je nucen odkaz pracné vyhledavat v seznamu veskeré literatury. P#i komentovani
jiz publikovanych vystedkl neni nutné zachazet do velkych detailli. Nicméné bych otekaval, ze

v této ¢asti disertace bude jednoznacéné uvedeno, ¢im byla prace motivovana a jaké nové
vysledky pfinesla. ProtoZe publikace jsou dilem kolektivnim, povazuji rovnéz za nezbytné, aby
shrnujici kapitoly v disertaci jednoznacne charakterizovaly pfispévek autorky. Stylisticky a svou
strukturou je popis vysledkl velmi nevyvazeny a jeho ¢teni neposkytuje obrazek o dosazenych
vysledcich a jejich kvalité v pfehledné formé.

Kvalita, ¢ivtomto pfipadé bohuzel nekvalita, angli¢tiny, kterou je disertace napsana, je kapitolou
samou o sobé&. Mnozstvi elementarnich prohfeskd, jak gramatickych, tak i stylistickych, vyrazne
pfesahuje pramér obvykly v ¢eskych luzich a hajich. Drobné gramatické chyby se daji prominout.
Nesmyslné formulace a nelogicke véty ale svéd¢i bud o neznalosti, nepozornosti a nedbalosti
anebo mozna, a to je horsi, o neschopnosti jasného pisemného vyjadrovani. Mnozstvi chyb je tak
velké, 2e by zabraly fadu stran a neni je zde mozné vzhledem k rozsahu posudku explicitné
uvadét. Nicméné, v kopii disertace, kterou jsem meél dispozici, jsou - bez narokd na upinost -
tuzkou vyznaceny. V této souvislosti si dovolim zminit postup pouzivany u nas, v Narodnim centru
pro vyzkum biomolekul. Pro obhajobu a zpracovani oponentskych posudkl nechavame vytisknout
jen minimalni pocet kopii disertaéni prace nutny pro obhajobu. Po vypracovani oponentskych
posudkl studenti v dalsi verzi pfipominky oponentl zohledni. Teprve tato verze je povazovana za
finalni a tiskne se vétsim poctu kopii. Na tomto misté je tfeba pfipomenout, Ze nejen publikace,
ale i vlastni text disertace jsou vefejnym dokumentem, ktery musi byt podle zakona ¢&. 11/1998
Sb., o vysokych skolach vetejné pfistupny. Na Masarykové université je povinnosti odevzdat
disertaci i v digitalni verzi, tak aby mohla byt prostiednictvim internetu vefejné dostupna v archivu
zaveéretnych praci. Pledstava, ze kvalitni vysledky disertace Mgr. Vokacové budou zvécCnény v
predlozené textové podobé az na vé¢né Casy, je ponékud frustrujici.

Do disertace jsou formou ptilohy zahrnuty i 3 dalsi prace Mgr. Vokacové. Protoze ale nejsou
okomentovany a netvofi tak nedilnou soucast disertace, jejich zafazeni v piné textové podobe,
navic graficky nijak neoddélené od ostatnich publikaci, je zbyteéné.

Otazky pro obhajobu:

1)

2)

4)

Prosim o jasné vymezeni pfispévku disertantky ke kazdeé z publikaci uvedenych v disertaci a
komentovanych v kapitolach 2.1.1.,21.2,22a2.3..

Na str.14 v kapitole o metodé DFT je uvedeno, ze Kohn a Sham navrhli zavedeni
jednoelektronovych rovnic v korespondenci k metodé Hartreeho-Focka. Co je podstatou
aproximace, ktera k témto tzv. Kohn-Shamovym rovnicim vede? Pro¢ se tato aproximace v
metodé DFT pouziva, kdyz navzdory Hohenberg-Kohnovu teorému vede k nutnosti pocitat
vinovou funkci?

Jaké jiné DFT funkcionaly existuji kromé tii zakladnich tfid vyjmenovanych na str. 14?

V kapitole 1.3 se uvadi, Zze chemické posuny i nepfimé spin-spinové interakéni konstanty lze




spocitat jako druhé parcialni derivace energie. Probihaji podle vztaht 3.1 a 3.3 i praktické vypocty
da J? Pro¢ ano/ne? Existuje kromé metody CP-DFT, ktera byla v praci pouzita, i néjaka jina
metoda k vypoctu NMR parametrt? Jaka?

Zavérem mohu konstatovat, ze pres vyse uvedené vyhrady ke zpracovani doktorské disertace
Mgr. Zuzana Vokacova prokazala tvarci schopnosti a pfipravenost pro védeckou praci. Jeji disertace
spliiuje pozadavky standardné kladené na doktorske disertaéni prace a proto doporuéuji, aby byla
pfijata k obhajobé a dalsimu fizeni pro udéleni titulu Ph.D..

—

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



