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Slovni vyjadieni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Predlozena diplomova priace se =zabyva dynamikou excitovanych stavii dimeru N-
methylformamidu v komplexu s molekulami vody, ktery slouzi jako model pro interakce bazi
v molekulach nukleovych kyselin. Hlavnim vysledkem prace je zjisténi, ze delokalizace stavii
v téchto systémech je zplisobena ptitomnosti molekul vody.

Uvodem je nutno Fici, ze diplomova prace Martiny Zameé&nikové splituje viechna kritéria kvalitni
védecké studie. Vysoce hodnotim zejména zvladnuti naro¢né metodiky a peclivost, s jakou bylo
provedeno testovani pouzitych vypocetnich metod. Prace obsahuje detailni srovnani kvantoveé-
chemickych metod, které mohou byt realné pouzity k vypoctim elektronicky excitovanych stavi
komplexnich molekulovych systémtl. Neadiabatickd dynamika je v této praci feSena v ramci
,surface hopping® pristupu. Z formalniho hlediska je prace sepsana v anglickém jazyce na velmi
dobré irovni, v prvni ¢asti jsou popsany pouzité vypocetni metody a druha ¢ast obsahuje souhrn
dosazenych vysledkl. Prace obsahuje nékolik nepiesnosti, zejména v ivodni metodické cCasti.
Napriklad diskuze vybérovych pravidel pro n—n* a n—n* prechody (str. 15) plati pouze pro
nékteré molekuly (formaldehyd), aniZ je to v textu uvedeno. Ctenai pak miize nabyt dojmu, Ze
n—1* prechody jsou obecné zakdzané a m—n* prechody povolené, ackoliv pro mnohé systémy je
tomu pravé naopak. Rovnéz nelze souhlasit s tvrzenim na str. 18, Ze adiabatické stavy jsou
vlastnimi stavy hamiltonianu (1.0.4). Tyto drobné nepfesnosti v tvodu jsou vSak vyvazeny
mimofadné kvalitni vysledkovou ¢asti prace, obsahujici fadu velmi zajimavych poznatkd.
Ocekavam, ze reportované vysledky budou publikovany v nékterém z vysoce impaktovanych
odbornych ¢asopist.

Zavérem mohu konstatovat, ze diplomova prace Martiny Zamecnikové je na velmi vysoké
formalni i odborné turovni, a proto ji bezvyhradn¢ doporucuji k obhajobé s hodnocenim
,vyborng®.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

V préci je studovéana interakce v excitovanych stavech n—n* charakteru. Uvadite, ze rozsah
interakce a delokalizace vyznamné zavisi na typu prechodu. Jaké chovani excitovanych stavi se
da ocekavat pro interakci stavii m—n* charakteru a za situace, kdy jeden monomer je t=—n* a
druhy n—n*? Jak se tyto interakce mohou projevovat v molekulach nukleovych kyselin, kterymi
byla tato studie motivovana?
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