Vyjadreni Skolitele k doktorské praci

Vvpodlty parametru spekter NMR a jejich uziti ve strukturnim

modelovani biomolekul

RNDr. Zuzany Vokacové

RNDr. Zuzana Vokacova sc zacala 7z vlastni iniciativy problematikou vypoc¢ti NMR
parametrl intenzivné zabyvat jiz b¢hem svého magisterského studia, coz mélo priznivy vliv
na jeji rychlou orientaci v problematice. Od zacitku svého doktorsk¢ho studia pracovala
velmi svédomité a iniciativné se podilela na nékolika vyzkumnych projektech. Velice rad

konstatuji. ze prokazala schopnost fe§it samostatné védecké problémy.

Doktorska prace RNDr. Zuzany Vokacové obsahuje souhrn vysledk ziskanych
béhem ¢&tyr let doktorského studia, které byly publikovany v mezinarodnich védeckych
¢asopisech. prezentovany na mezinarodnich a domacich konferencich (osmkrat piednaska,
tiikrat poster). Dalsim dilezitym aspcktem doktorského studia RNDr. Zuzany Vokacové byly
dva kritkodobé pobyty v zahrani¢nich laboratotich (Prof. Kenneth Ruud, University Tromso,
Norsko a Prof. Matthias Bickelhaupt, Vrije University Amsterdam, Iolandsko) a jeden
tuzemsky (Prof. Jiti Sponer, BDU AVCR, Brno). V ramei zahraniéni spoluprace byla jiz
publikovana jedna prace a dal3i sc pfipravuje. Diky pobytu v laboratofi Prof. Sponcra sc
RNDr. Zuzany Vokacova naudila vypocetni metodu pro vypocty dynamickych vlastnosti
molekul, kterou pak samostatné aplikovala pii vypoctu  NMR  parametrda v RNA

dinuklcosidech.

Doktorskd prace RNDr. Zuzany Vokacové popisuje zeyména teoretické vypoéty NMR
parametra a jejich strukturni interpretaci pro modelové systémy nukleovych kyselin, které
tvoii hlavni ¢ast doktorského védeckého projektu. Vztah mezi naméfenymi NMR paramctry a
strukturou molekul je obvykle odvozen na zdkladé empirickych pravidel, kterd mohou
v zasadé poskytnou dobry strukturni model. Teorctické vypocty NMR parametrit vSak mayji
zasadni vyznam pro validaci téchto empirickych pravidel, zkoumani riiznych vlivii na NMR
spektra (komplexni strukturni faktory. dynamika molekul, vliv solventu atp.} a eventucelne i
pro pfedpovédi vlastnosti takovych NMR  parametr(i, jejichz ncjednoznacnd  strukturni

interpretace  znemoziuje v soucasné dobé¢ jejich vyuziti. Vysledky dosazené v ramci



doktorského projektu v tomto smyslu predstavuji nové informace, které najdou uplatnéni
v oblasti strukturniho studia nukleovych kyselin pomoci NMR. Kromé vypoéti NMR
parametri v nukleovych kyselindich RNDr. Zuzana Vokacova dale spolupracovala na feeni
dalSich védeckych projekti, které se tykaly teoretickych vypoéti NMR parametrii
v peptidech, spektroskopickych vlastnosti pigmentit molekul fotosystému a vypoétu struktury
molekul. Diky tomu lze védecky program doktorského studia RNDr. Zuzany Vokacové

povazovat za komplexni.

RNDr. Zuzana Vokacova splnila béhem doktorského studia fadné vSechny studijni
pozadavky, aktivné a samostatné pracovala na nékolika védeckych projektech a to i v ramci
zahrani¢nich pobyti a vysledky doktorské prace publikované v mezinarodnich ¢asopisech
prezentovala na nékolika konferencich. Doktorskou praci RNDr. Zuzany Vokacové proto

jednoznac¢né doporucuji k obhajobé.
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