Posudek na diplomovou praci Zdetika Futery:
"Teoretické studium rutheniovych komplexii s protinddorovymi ucinky".

Pan Zden&k Futera zacal pracovat na nasi katedie JiZ ve 3. ro¢niku svého studia a rychle
se zapojil do feSeni grantového projektu "Studium interakei transitnich kovd s modely
biomolekul". Diplomant postupn& zvladl préci s kvantové-chemickymi programy, které
bylo nutno pouzit k vypo&tim riiznych energetickych pfispévkt a analyz vlnové funkce.

Diky jeho vysokému pracovnimu nasazeni byl ziskan uplny termodynamicky i
kineticky popis studovanych komplexii jak v plynné fizi tak i ve vodném prostiedi
v modelu implicitniho solventu (COSMO).

V prvni €asti se diplomant zabyval vypoéty isolovanych rutheniovych komplext
s chloro-, hydroxy a aqua-ligandem. Tato mnoZina ligandi 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), stabiliza¢ni
energii a termodynamickymi potencialy: entalpii a volnou Gibbsovou energii. Rovnéz
byly uréeny elektronové vlastnosti t&chto komplexi, jako je distribuce parcialnich naboji
analyza MO, IP, lokalni IP a elektrostaticky potencial. Program na vypodet lokélnich IP
diplomant rovnéZ sam naprogramoval.

V druhé ¢asti byly studovany reakéni energetické profily vymény nékterych vyse
zminénych ligandii. a) zdména chloridového aniontu vodou, b) nasledny proces, ktery je
dileZitym krokem pfi interakci rutheniovych 1é&iv v bun&ném prostredi, tj. vyména
aqua-ligandu za purinovou bézi. Vypocet prvni z reakci — aktiva&ni dechlorinaéni proces
poskytl aktivaéni barieru srovnatelnou s aktivaci cisplatinového komplexu, coZ znamena
téZ porovnatelné reakéni rychlosti obou procest. Analogicky vysly také termodynamické
funkce, které ukazuji na mirné endotermni reakci s AH; kolem 2-5 kcal-mol. Ve druhém
reakénim kroku byla studovéana zdména vody za guaninovou a adeninovou bazi.
V pfipad¢ adeninu ziskané vysledky odpovidaji o¢ekdvanym hodnotdm (oekéavanych na
zaklad¢ analogickych cisplatinovych reakci a experimentalnich dat dostupnych pro tento
typ rutheniovych komplexil). Nicméné pres znatné Usili se diplomantovi nepodatilo
nalézt spravny transitni stav vyménné reakce pro guanin. Jedina publikovana struktura TS
této reakce D. Deubelem je také nespravnd. V soucasné dobé stale jesté probihaji vypoclty
na modifikovaném reakénim mechanismu.

Chtél bych na tomto misté poukazat na neobvykly rozsah prace, &imZ pan Futera
potrvdil svoji velmi vyjime&nou pracovitost a cilevédomost.

Diplomova préce je po grafické strance na vyborné trovni, naspana piehledn,
vSechny vypoctené vysledky jsou diskutovany v priméfeném rozsahu a pro snadnou
orientaci v texu doplnény nazornymi schematickymi vzorci.

Pan Zden&k Futera studoval po celou dobu s vynikajicim prospéchem, pracoval
samostatné a velmi spolehlivé.

Diplomovou préici plné doporucuji k obhajob& navrhuji klasifikovat ji jako vybornou.
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