Posudek na diplomovou praci Be. Filipa Sebesty:
,» Studium elektronovych vlastnosti a reakénich mechanismt komplext

Pt(IV) metodami kvantové chemie. “

Pan Filip Sebesta zacal pracovat na katedie chemické fyziky a optiky jiz ve 3. ro¢niku
svého studia. Postupné zvladl potiebné nastroje kvantové chemie, které bylo nutno pouzit
k vypoctim raznych energetickych piispévki a k analyzam vinovych funkci studovanych
komplexi.

Jeho tkolem bylo nalézt strukturni a termodynamické vztahy v redoxnim
systému platinovych komplexli s guanosinmenefosfatem. Diplomant diky své iniciativé a
pracovitosti provedl vypocty nejenom pro koordinaci guanine s platinou, ale i nasledny
vznik hydratované struktury. Pro Uplnost spocital rovnéz detailni mechanismus redukce
Pt(IV) komplexu v ptitomnosti Pt(Il), coz by méla byt energeticky nejvyhodnéjsi reakéni
cesta pro koordinaci platiny k N7 pozici guaninu. Ve své praci se mu podafilo vysvétlit
rozdilnou aktivitu cisplatiny v kolmém a rovinném uspotadani adduktu Pt-G. V soucasné
dobé& se zabyva rozsifenim reakcniho modelu pomoci QM/MM metody, kdy je rovnéz
explicitné simulovana pfitomnost molekul rozpoustédla (vody). Z divodl
nepiedpokladanych komplikaci pii aplikaci tohoto rozsifeného modelu nakonec
diplomant byl nucen upustit od prezentace této ¢asti vypoctl v diplomové praci. Nicméné
1 bez ni predstavuje pfedlozend prace velké mnozstvi hodnotnych vysledki z nichz je v
soucasné dobé¢ dokoncovan rukopis clanku pro Casopis Inorganic Chemistry, jehoz
“impact factor” je vyssi nez 3.0.

Diplomovou praci sepsal pan Sebesta samostatné po nastudovani potiebné
odborné literatury na dané téma platinovych interakci. Jeji grafickd uprava je na velmi
dobré urovni s minimalnim poctem pieklepti a jinych formalnich chyb.

Na zavér je mutno fici, ¢ Be. Filip Sebesta studoval po celou dobu s velmi
dobrym prospéchem, ma hluboké védomosti v oblasti chemické fyziky a biofyziky.

Rovnéz jeho znalost vypocetni techniky a opera¢niho systému linux je na velmi
dobré trovni.

Diplomovou praci navrhuji klasifikovat jako vybornou.
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