Oponentsky posudek disertacni prace Mgr. Lady Biedermannové
,,Noncovalent interactions of aromatic systems and their role in proteins and

organocatalysis®

Tématem predlozené disertacni prace je teoretické studium interakci aromatickych
skupin v molekule a jejich role v riznych typech nekovalentnich chemickych vazeb pfi
stabilizaci struktury proteinii a v chemickém a biologickém rozpoznavani. Dale se
disertantka zabyva tlohou interakei dvou aromatickych skupin v enantiodiferenciaci pii
reakcich katalyzovanych chiralnimi organickymi katalyzatory.

Jadrem posuzované anglicky psané disertace je Sest praci; pét z nich je publikovanych v
renomovanych mezinarodnich &asopisech, Sestd byla odesland do J. Am. Chem. Soc.
Vyznamny podil L. Biedermannové na jejich zpracovéni je ztejmy, nebot je ve tiech ¢lancich
uvedena jako prvni autor. To, Ze publikované prace prosly peclivym recenznim fizenim,
usnadiiuje recenzentovu tlohu, jez pak spociva spiSe v posouzeni, jak se disertantce podatilo
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vystihnout a zasadit do vhodného 3irsiho ramce nejdiilezitéjsi vysledky zminénych publikaci a
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piistuptim a zévére¢ného souhrnu obsahuje obsahuje prace Ctyfi kapitoly tykajicich se vySe
uvedenych okruhii problémi. Tyto partie jsou sepsdny prehledné a s nadhledem svédcicim o
hlubsim porozuméni problematice teoretického studia slabych mezimolekulovych interakei a
pouzitym metoddm kvantové ¢i pocitacové chemie. Prace ma mimoradné zdafilou grafickou
pravu a zahrnuje reprinty zminénych Sesti publikaci.

Co se tyée prvniho projektu, disertantka (spolu se spoluautory publikace) ukazala, Ze
dochazi k mimoradné silné energetické stabilizaci uvnité hydrofobniho zbytku studovaného
proteinu, ovéfila nevhodnost standardni DFT procedury k popisu silnych pfitazlivych sil mezi
aminokyselinami. Ve druhé praci autorka navrhla pouziti interakéni energetické mapy rezidui
jako nastroj pro analyzu struktury proteind. Ve tfeti praci urCila pomoci metody DFT-SAPT,
jak se lidi elektrostatické a disperzni piispévky pro riznd geometrickd uspofadani pri
interakcich aromatického kruhu a peptidové vazby. Tato metoda (kromé dal3ich) byla pouzita i

pro energeticky rozklad optimalizovanych struktur komplexu tryptofan-prolin. Ve zbyvajicich



dvou studiich ukézala, Ze interakce aromatickych skupin katalyzatoru a substratu hraje velmi
dileZitou roli v enantiodiferenciaci pii reakcich katalyzovanych chiralnimi organickymi
katalyzatory.

K praci nemdm 7adné vyhrady a predkladim pouze dva dotazy: 1. Lze p¥imo porovnat
podil disperzni energie pro néjaky studovany systém pocitany se stejnymi bazemi metodou
DFT-D a DFT-SAPT?

2. Do jaké miry je oprdvnéné vyuzit interakeni energetickou matici jako relativni miru stability
proteinu (jak je v praci uvedeno), kdyz nabita rezidua byla vynechana z analyzy v plynné fazi?
Souhrnné mohu konstatovat, Ze posuzovana disertacni prace Mgr. Lady Biedermannové m4
vybornou troven. Ziskané vysledky jsou velmi hodnotné a predstavuji vyznamny piinos ke
studovanym problémim. Autorka v ni plné prokézala schopnost samostatné védecké prace

v teoretické chemii. Jeji disertacni praci proto rad doporucuji k obhajobé.
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