Posudek na doktorskou praci Zdetika Futery:

" Interaction of Metal Cations in Bioorganic Environment
Computational Study Using Quantum Mechanics and Molecular Mechanics Tools".

Predkladand prace se =zabyva studiem koordinacnich (geometrickych,
energetickych a elektronovych) parametri tzv. ,,piano-stool” rutheniovych komplex,
jejich hydratacnimi reakcemi a interakcemi s DNA modely na urovni nukleobazi i
vysSich oligomernich modelt. K t€émto vypocetnim experimentim bylo kromé nastroji
statické kvantové chemie vyuzito rovnéZ kombinovaného QM/MM pfibliZeni, jak ve
statickém tak 1 dynamickém rezimu. V ramci ptedkladané PhD prace bylo opublikovano
popt. je v publika¢nim procesu 7 ¢lankd.

V prvni ¢asti se doktorand zabyval vypocty isolovanych rutheniovych komplext
s chloro-, hydroxy a aqua-ligandem. Tato mnozina ligandl byla pozdé&ji rozsifena o baze
nukleovych kyselin: guanin, adenin, cytosin, thymin a uracil. Ziskané¢ konformery byly
charakterizovany svymi vazebnymi parametry (délkou a vazebou energii), stabilizacni
energii a termodynamickymi potencialy: entalpii a volnou Gibbsovou energii. Rovnéz
byly urceny elektronové vlastnosti téchto komplexd, jako je distribuce parcialnich naboj
analyza MO, IP, lokalni IP a elektrostaticky potencial.

V druhé ¢asti byly studovany reakéni energetické profily vymény nékterych vyse
zminénych liganda. a) zdména chloridového aniontu vodou, b) nasledny proces, ktery je
dilezitym krokem pfi interakci rutheniovych 1é¢iv v bunééném prostiedi, tj. vyména
aqua-ligandu za purinovou bézi a pozd¢ji rovnéz vznik rutheniového ,,cross-linku‘ mezi
dvéma po sob¢ jdoucimi guaninovymi bazemi v QM/MM pfiblizeni.

Osobn¢ si vysoce cenim doktorandovych programovacich zkuSenosti, kterych
vyuzival jiz béhem diplomové prace k naprogramovani analyzy ALIP (average local
ionization potential) navrzeny prof. Politzerem v 90-tych letech. Pozdé&ji vytvofil
program, ktery spojuje velmi elegantnim zplsobem kvantové-chemické programy
s molekulovou mechanikou a tim vyznamné& rozsifil vypocetni moZnosti nasi laboratoie
zvlasté pro MD simulace systémii, ve kterych probihaji chemické reakce. Simulace
chemickych reakci v pfirozeném prostiedi at' jiz vodného roztoku, ¢i v DNA nebo
peptidové matrici, patii v souCasné dobé k nejpfesnéjSim vypocetnim experimentim,
které 1ze provadét.

Chtél bych na tomto misté poukédzat na neobvykly rozsah prace, ¢imz pan Futera
potrvdil svoji velmi vyjimec¢nou pracovitost a cilevédomost.

Doktorska prace je po grafické strance na vyborné tirovni, napsana piehledné, a
vSechny vypoctené vysledky jsou diskutovany v pfiméfeném rozsahu a pro snadnou
orientaci v textu doplnény nazornymi schematickymi vzorci. VEétSi rozsah prace je dan
skutecnosti, Ze jsou v ni popisovany zakladni metody, které byly pouzity v doktorandové
programu QMS pro vySe zminény QM/MM pfistup.



Zavérem bych chtél konstatovat, Ze disertani prace jednoznaéné prokazuje
piedpoklady autora k samostatné tvotivé védecké praci a navrhuji, aby mu byl ud€len
titul Philosophiae Doctor.
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