Oponentsky posudek Ph.D. disertace Jaroslava Rejnka s nazvem ,,Theoretical
Study of Nucleic Acid Bases: Tautomerism, Stability and Properties

PtedloZena prace je zaloZena na tfech publikovanych ¢lancich v pfednich &asopisech
a na jedné préci piipravované do tisku. Autor se zabyva otdzkou participace tautomernich
forem bazi na struktufe nukleovych kyselin na Urovni studia monomert a dimeri véetnd
zahrnuti vlivu hydratace.

Prace je sepsna v anglickém jazyce, je srozumiteln® strukturovana a autor prokézal
schopnost védecké prace v oblasti teoretické chemie na vysoké trovni. Autor zvladnul
vSechny potfebné techniky studia jak na urovni molekulové dynamiky tak na trovni
kvantové chemie.

Prezentované vysledky predstavuji dalsi krok k pochopeni role tautomert, tohoto
dlouhodobé studovaného problému.

Celkové dochézim k zavéru, Ze autor vykonal velky kus dobré profesionalni prace,
dokazal své vysledky fadné prezentovat a pfipravil dobrou disertaéni praci. Pfesto mam
nékolik poznamek k nedokonalostem, které autorovi myslim unikli:

Str. 7, kap. 2.1.2: Tvrzeni, Ze parti¢ni funkce neni vhodna k vypoc¢tu volné energie vzhledem
k ,,pomalé konvergenci“ je sice opravnéné, ale bez vysvétleni, co se mini ,,pomalou
konvergenci‘ sama véta mnoho netika.

Str. 7, rovnice 1: Tato rovnice je evidentné chybna, jinak by platilo, Ze AG=AV, jak lze
snadno odvodit.

Str. 14, kap. 2.2: Tvrzeni, Ze vypodet interakéni energie zrozdili energie dimeru a
monomert vede k pfecenéni interakéni energie neni zcela pfesné. nepfesnost je diisledkem
aproximaci ve vypoctu energii (v tomto p¥ipadé je minéno pouZiti netiplné baze).

Termin ,,energy gap“ v kontextu této prace (disertace i teze) by lépe vystihoval termin
»energy difference®. Ostatné termin ,,gap* ma autor v oblib& i pro oznadeni jinych rozdild
(str. 35).

Str. 26, prvni odstavec: misto ,,... the most solvent stabilized* pouZit presnéjsi formulaci ,,...
the most water stabilized*. Pro jiné solventy to zajisté bude jiné potadi.

Str. 35, prvni odstavec: Co zna¢i ,,bare COSMO technique? Stejného terminu je pouZito
v zaveru.

Str. 36, Tab. 7: Oznacovat odliSnost vysledki hydratace od MD-TI metody jako chybu
(error) neni opodstatnéné. Bylo by to na mist¢ vptipadé, kdyby se srovnavalo
s nepochybnymi referenénimi daty, napf. z experimentu.

Zmatek pfi ¢teni ptisobi odlisné potadi dimerd v obrazku 5 a Tabulce 9, véetné diskuse, kde
se pouZiva pofadové Cislo struktury. Napf. struktura 5 ztabulky je &tvrtou strukturou
v obrazku. ’

V tezich se n€které chyby opakuji, pravdépodobné byly okopirovany z disertace (napf.
rovnice 1). Navic se mi nelibi slovo ,,about” na stran& 5 tezi dole (about 4 stable structures,
about 20 stable structures®. Co je tim ,,about min&no?



Celkové hodnotim disertaci jako

velmi zdafilou a doporucuji ji ptijmout jako podklad
k udgleni titulu Ph.D.
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