Univerzita Karlova, Praha,
Matematicko-fyzikalni fakulta
dékanat-studijni odd¢leni-doktorské studium

Ke Karlovu 3, 121 16 Praha 2

Posudek disertacni prace Praha 10.7.2012

Nazev prace: Interakce kovovych iontd v bioorganickém prostiedi; kvantové-chemicka
a molekulové-mechanicka vypocetni studie

Autor: RNDr. Zdenék Futera

Katedra: Katedra chemické fyziky a optiky

Vedouci doktorské prace: Prof. RNDr. Ing. Jaroslav Burda, DrSc.

RNDr. Zden¢k Futera ptredklada kvalitni vypocetni studii zamétenou na reaktivitu
rutheniovych komplexti, vzhledem k jejich pouziti v 1ékarstvi. Jedna se o aktudlni téma, nebot’
podrobné porozuméni chovani molekul miize v budoucnu usnadnit vyvoj novych biologicky aktivnich
latek. V préci jsou tvofivé pouZzity moderni postupy kvantové a molekulové mechaniky, a je podloZena
nckolika publikacemi, z velké Casti jiz uvefejnénymi v prestiznich Casopisech.

Hlavni ptfinos studie spocivd v systematickém zmapovani komplexotvornych vlastnosti
rutheniovych soli, reakénich mechanismt, a zplisobt vazby na molekulu DNA. Neméné hodnotné je
srovnani vice vypocetnich metod, diskuze jejich pfednosti, a podrobna analyza vysledki. Velice
nadéjna je dobra shoda vypoctenych energetickych rozdild s experimentalnimi daty.

Velice sympatické také je, ze se autor nespokojil s dostupnym softwarovym vybavenim, ale
vyvinul vlastni vypocetni nastroje. Ty mu umoznily pouzit kombinované QM/MM vypocetni metody
1épe adaptované na studované systémy.

Prace je psana velice kultivovanou angli¢tinou se zanedbatelnym mnoZstvim gramatickych a
stylistickych chyb (napf. more heavier misto heavier, apod.).

Ptipominky se proto tykaji né¢kolika minoritnich a formalnich zaleZitosti:

- Vv uvodu neni jasné, pro€ je tolik prostoru vyhrazeno cisplatin¢; naopak bych uvital

§irsi tvod do pouzitych vypocetnich metod

- Z teoretické Casti je patrné, ze autor diskutovanym tématim rozumi; o to vétsi

pozornost mohl vénovat dislednéjsimu vysvétleni vSech symbol, napt okolo rovnic

(11) nebo (17)



- pod rovnici (24) chybi, Ze v atomovych jednotkach je také Planckova konstantna
rovna jedné

- kapitola 2.2.1. (BO aproximace) mi nepiipada pfili§ dobfe vysvétlena; neni napt. jasné
ze rovnice (25) se tyka jen elektronové Casti

- stejné tak 2.2.2. (LCAO), méla by také logicky nasledovat aZ po zavedeni Slaterovych
determinantt

- I snékteré Casti v2.2.4 jsou nepfesné; napt. se inzeruje ze Hamiltonian je urcen
hustotou, ktera v (44) neni, nebo hlavni vyhoda KS aproximace, dobry popis kinetické
energie, je zamlzZena

- Vv praci se uvadi (str. 57), ze DFT neumi disperzni interakce. Pro¢ tedy nebyla pouzita
DFT-D, s empirickymi korekcemi? Pro¢ nebyla pouzita novéjsi verze Gaussianu (09
misto 03)?

- pfeda autor vyvinuty software dal$im studentiim, uvazuje napt. o vytvoieni webové

stranky, kde by se dal stdhnout?

Velky zabér préace, poctivé zpracovani, a dobré vysledky naznacuji, Ze autor téma dobie
zvladnul. Rozhodné se domnivam, ze RNDr. Zden¢k Futera prokazal schopnost tvotivé védecké prace,

a disertaci, kterd splituje vSechny zakonné i odborné pozadavky, doporucuji k obhajob¢.
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