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Vypocty paramctru spcktcr NMR a jcjich u/iti ve strukturnim

modclovani biomolekul

RNDr. Zuzany Vokacove

RNDr. /u/ana Vokacova so zacala / vlastni iniciat ivy problcmatikou vypoctii NMR

paramctru inton/ivne zabyvat jiz bchcm sveho magistcrskeho studia, coz melo pfiznivy v l iv

na jeji rychlou orientaci v problcmaticc. Od zacatku sveho doktorskoho studia pracovala

velmi svedomilc a inicialivnc se podilcla na nckolika vy/.kumnych projcktcch. Velicc rad

konstatuji . ze proka/ala schopnost resit samostatnc vcdeckc problemy.

Doktorska pracc RNDr. /uzany Vokacove obsahujc souhrn vysledku ziskanych

behem ctyr let doktorskcho studia, ktere byly publikovany v me/inarodnich vedeckych

easopisech. pre/cnlovany na me/inarodnich a domacich konferencich (osmkral pfednaska,

tfikral poster). Dalsim dulc/itym aspcktcm doktorskcho studia RNDr. /uzany Vokacove byly

dva kratkodobe pobyty v /ahranicnich laboralofich (Prof. Kenneth Ruud, University Tromso,

Norsko a Prof. Matthias Bickelhaupt, Vr i j e University Amsterdam, Holandsko) a jcdcn

luzemsky (Prof. J i f i Sponer, BDU A VCR, Brno). V ramei zahranieni spoluprace byla jiz

publiko\ana jedna pracc a dalsi sc pfipravujc. Diky pobytu v laboratofi Prof. Sponcra sc

RNDr. /uzany Vokacova naueila vypocetni metodu pro vypocty dynamickych vlastnosti

molckul. kterou pak samostatnc aplikovala pfi vypoctu NMR paramctru v RNA

dinuklcosidcch.

Doktorska prace RNDr. /u/any Vokacove popisuje zcjmena teoreticke vypocty NMR

paramctru a jc j ich struklurni interpretaci pro modclovc systemy nuklcovych kysclin, klcre

tvof i h lavnf cast doktorskcho vcdcckeho projcktu. Vztah mezi namefcnyrni NMR parametry a

struklurou molckul je obvyklc odvo/cn na zakladc cmpirickych pravidel, ktera mohou

v zasade poskytnou dobry strukturni model. Teorelicke vypocty NMR paramctru vsak maji

zasadni vyznam pro validaci techlo empirickych pravidel, zkoumani ruznych vl ivu na NMR

spcktra (komplexni strukturni faktory. dynamika molckul, vl iv solvcntu atp.) a evcntuelne i

pro pfcdpovcdi vlastnosli takovyeh NMR paramctru, jcjichz ncjcdnoznacna strukturni

intcrprctacc zncmo/.nuje v soucasne dobe jejich vyuziti. Vyslcdky dosazene v ramci



doktorskeho projektu v tomto smyslu pfedstavuji nove informace, ktere najdou uplatneni

v oblasti strukturniho studia nukleovych kyselin pomoci NMR. Krome vypoctu NMR

paramelru v nukleovych kyselinach RNDr. Zuzana Vokacova dale spolupracovala na feseni

dalsich vedeckych projektu, ktere se tykaly teoretickych vypoctu NMR parametru

v peptidech, spektroskopickych vlastnosti pigmentu molekul fotosystemu a vypoctu struktury

molekul. Diky tomu Ize vedecky program doktorskeho studia RNDr. Zuzany Vokacove

povazovat za komplexni.

RNDr. Zuzana Vokacova splnila behem doktorskeho studia fadne vsechny studijni

pozadavky, aktivne a samostatne pracovala na nekolika vedeckych projektech a to i v ramci

zahranicnich pobytu a vysledky doktorske prace publikovane v mezinarodnich casopisech

prezentovala na nekolika konferencich. Doktorskou praci RNDr. Zuzany Vokacove proto

jednoznacne doporucuji k obhajobe.
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