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Dizertační práce s názvem „Determination od structure and dynamics of biomolecules 

by theoretical calculations of NMR spectroscopic parameters“ je předkládána ve formě 

komentovaného souboru výsledků, které byly publikovány v recenzovaných mezinárodních 

periodikách. Autor vypracoval svojí práci pod vedením Dr. Vladimíra Sychrovského na 

Matematicko-fyzikální fakultě Univerzity Karlovy v Praze. Je napsána v anglickém jazyce a 

obsahuje 78 stran formátu A4. Přílohy tvoří kopie autorových článků, ve kterých byly 

publikovány výsledky, jež jsou předmětem této dizertace. Tématem práce je teoretické 

modelování NMR parametrů, zejména chemického posunu a skalární spin-spinové interakce 

v peptidech a nukleových kyselinách a jejich využití pro strukturní studie těchto látek. 

Jak jsem již zmínil v úvodu, dizertační práce je napsána anglicky, což hodnotím velmi 

pozitivně. Autorův jazyk a styl jsou na velmi vysoké úrovni a rád konstatuji, že jsem 

nezaznamenal při čtení dizertace žádné rušivé vlivy, které bývají způsobeny nedostatečnou 

znalostí jazyka některých autorů. Jak je již tradicí u takto pojatých disertačních prací, podává 

autor v úvodu přehled využité metodiky, v tomto případě výpočetních metod parametrů NMR 

spektroskopie. Velmi kladně hodnotím tuto část dizertační práce, protože je srozumitelná i 

člověku, který není odborníkem v těchto výpočtech. Autor se nevyžívá ve shromažďování 

matematických rovnic bez ladu a skladu, ale matematickými formulemi se snaží podpořit 

vysvětlovaný jev nebo skutečnost. Kapitola „Results“ je napsána stručně s odkazy na 

originální články, kde čtenář nalezne podrobnější popis výsledků, včetně detailů 

experimentálních metod, které byly použity v této práci. Ke čtivosti a srozumitelnosti práce 

přispívá i seznam zkratek a zejména pečlivě sestavený seznam použité literatury. 

Zvolené téma, tj. teoretické modelování NMR parametrů biomolekul je v současnosti 

velmi aktuální, neboť umožňuje interpretaci NMR experimentů na kvalitativně mnohem vyšší 

úrovni. Vysoce hodnotím zejména kritické zhodnocení vypočtených výsledků, kdy autor 

věnoval značné úsilí porovnání různých metod, jejich vhodnosti nebo naopak nevhodnosti pro 

získání konkrétního NMR parametru. K práci mám následující dotazy:   

 

Dotaz č. 1: 

V přehledu výsledků je uvedeno, že vypočtené NMR parametry poměrně dobře 

korelovaly s experimentem pro majoritní konformer L-alanyl-L-alaninu (AA) s nejnižší 

energií a hůře pro ostatní konformery s vyšším obsahem potenciální energie. Zajímalo by mě, 



jak byly získány experimentální parametry těchto ostatních konformerů, když byly 

zastoupeny v roztoku v tak malém procentu? 

 

Dotaz č. 2: 

V práci je využita celá řada výpočetních metod, které jsou kriticky zhodnoceny. Jestli 

tomu dobře rozumím, bylo by pro dosažení co nejlepší shody vypočtených a experimentálních 

parametrů, např. chemického posunu, třeba použít pro různá jádra nebo různé elektronové 

stavy molekuly různé výpočetní metody. Je to experimentálně schůdné?  

 

Dotaz č. 3: 

 Dalo by se říci, že při koordinaci Mg
2+

 k fosfátu nukleových kyselin je 

dominantnějším vlivem na 
31

P NMR parametry změna v solvataci molekuly spíše, než 

samotná koordinace hořčíkového kationtu? 

 

Předkládaná disertační práce je, podle mého názoru, velmi zdařilým dílem. Jejím 

vypracováním prokázal Mgr. Ladislav Benda značné tvůrčí schopnosti a znalosti a nelze než 

doporučit komisi pro obhajoby disertačních prací, aby jeho disertační práci přijala jako 

podklad pro udělení hodnosti Ph.D. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

V Praze, dne 27.8.2012     doc. Ing. Richard Hrabal, CSc. 


