Oponentsky posudek na doktorskou disertac¢ni praci Mgr. Ladislava Bendy.

Dizerta¢ni prace s nazvem ,,Determination od structure and dynamics of biomolecules
by theoretical calculations of NMR spectroscopic parameters® je piedkladana ve formeé
komentovaného souboru vysledk, které byly publikovany v recenzovanych mezinarodnich
periodikach. Autor vypracoval svoji praci pod vedenim Dr. Vladimira Sychrovského na
Matematicko-fyzikalni fakulté Univerzity Karlovy v Praze. Je napsana v anglickém jazyce a
obsahuje 78 stran formatu A4. Pfilohy tvofi kopie autorovych ¢lanki, ve kterych byly
publikovany vysledky, jez jsou pfedmétem této dizertace. Tématem prace je teoretické
modelovani NMR parametri, zejména chemického posunu a skalarni spin-spinové interakce
Vv peptidech a nukleovych kyselindch a jejich vyuziti pro strukturni studie téchto latek.

Jak jsem jiz zminil v tivodu, dizerta¢ni prace je napsana anglicky, coz hodnotim velmi
pozitivn€. Autortiv jazyk a styl jsou na velmi vysoké urovni a rad konstatuji, Ze jsem
nezaznamenal pfi Cteni dizertace zadné rusivé vlivy, které byvaji zptisobeny nedostatecnou
znalosti jazyka nékterych autord. Jak je jiz tradici u takto pojatych disertacnich praci, podava
autor v ivodu prehled vyuzité metodiky, v tomto pripade vypocetnich metod parametra NMR
spektroskopie. Velmi kladné hodnotim tuto ¢ast dizertaéni prace, protoze je srozumitelna i
¢lovéku, ktery neni odbornikem v téchto vypoctech. Autor se nevyziva ve shromazd’ovani
matematickych rovnic bez ladu a skladu, ale matematickymi formulemi se snazi podpofit
vysvétlovany jev nebo skute¢nost. Kapitola ,,Results* je napsana stru¢né s odkazy na
originalni ¢lanky, kde Ctenaf nalezne podrobnéjsi popis vysledki, veetné detaila
experimentalnich metod, které byly pouZzity v této praci. Ke ¢tivosti a srozumitelnosti prace
piispiva i seznam zkratek a zeyména pecliveé sestaveny seznam pouzité literatury.

Zvolené téma, tj. teoretické modelovani NMR parametra biomolekul je v sou¢asnosti
velmi aktuélni, nebot’ umoznuje interpretaci NMR experimenti na kvalitativné mnohem vyssi
urovni. Vysoce hodnotim zejména kritické zhodnoceni vypoctenych vysledki, kdy autor
vénoval znacné usili porovnani rtiznych metod, jejich vhodnosti nebo naopak nevhodnosti pro

ziskani konkrétniho NMR parametru. K praci mam nésledujici dotazy:

Dotaz ¢. 1:
V piehledu vysledkt je uvedeno, ze vypoctené NMR parametry pomérné dobie

korelovaly s experimentem pro majoritni konformer L-alanyl-L-alaninu (AA) s nejnizsi

energii a hlife pro ostatni konformery s vy$§im obsahem potencialni energie. Zajimalo by m¢,



jak byly ziskany experimentalni parametry téchto ostatnich konformera, kdyz byly

zastoupeny v roztoku v tak malém procentu?

Dotaz ¢. 2:

V praci je vyuzita cela fada vypocetnich metod, které jsou kriticky zhodnoceny. Jestli
tomu dobfe rozumim, bylo by pro dosazeni co nejlepsi shody vypoctenych a experimentalnich
parametrl, napt. chemického posunu, tieba pouzit pro rizné jadra nebo rizné elektronové

stavy molekuly razné vypocetni metody. Je to experimentalné schiidné?

Dotaz ¢. 3:
Dalo by se Fici, Ze pii koordinaci Mg?* k fosfatu nukleovych kyselin je
dominantnéj$im vlivem na 3'p NMR parametry zména v solvataci molekuly spiSe, nez

samotna koordinace hot¢ikového kationtu?

Predkladana disertaéni prace je, podle mého nazoru, velmi zdatilym dilem. Jejim
vypracovanim prokazal Mgr. Ladislav Benda zna¢né tviréi schopnosti a znalosti a nelze nez
doporucit komisi pro obhajoby diserta¢nich praci, aby jeho diserta¢ni praci ptijala jako

podklad pro udé€leni hodnosti Ph.D.

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



