Oponentsky posudek disertacni prace Jaroslava Rejneka nazvané Theoretical Study of Nucleic
Acid Bases: Tautomerism, Stability and Properties

Predlozena disertacni prace se zabyva studiem tautomernich forem bazi a part bazi nukleovych
kyselin, jejich stabilitou a solvataci za pouziti vypocetnich metod. Prace je rozdélena do péti
kapitol, kde po uvodu nésleduji metody shrnujici zékladni pouzité vypocetni postupy. Dalsi
kapitoly uvadi studované systémy, nasleduji vysledky a zavér. V samotném zavéru prace jsou
uvedeny literarni odkazy a ptilohy.

Prvni kapitola se struén€¢ vénuje nosnym tématim disertacni prace tedy tautomerii a
solvataci. Druhé kapitola uvadi strucny teoreticky tvod k pouzitym metodam, zejména metodam
pro vypocet solvataéni energie. Autor se v této pasazi dopustil nékolika mensich formalnich chyb
napt. v termodynamickém cyklu na str. 9 ¢i nestandardni matematické symbolice v rovnicich (3) a
(4). Také tvrzeni, ze metoda PCM je velmi podobnd metodé¢ COSMO neni zcela korektni.
Domnivam se také, ze autor mohl zahrnout do citované literatury nedavné a vynikajici review
z oblasti publikované autory J. Tomasi, B. Mennucci a R. Cammni v Chem. Rev. 2005 (105, str.
2999-3093). Tteti kapitola popisujici studované systémy je nasledovana bohatou vysledkovou ¢asti.
K této casti bych se rad znal autortiv nazor na velkou diskrepanci hodnot hydratacnich energii
vypoctenych kontinudlnim ¢i klastrové-kontinudlnim modelem a termodynamickou integraci
zejména pro tautomery guaninu (viz Tab. 8, sl. 4-7). Posledni ¢ast vysledkové kapitoly se zabyva
aktudlni a zajimavou moznosti existence tautomernich forem para bazi ve struktufe DNA a tabulka
¢. 9 pak prezentuje velmi zajimavé vysledky, 1 kdyZ s n€kolika numerickymi chybami (viz fadky
AT komplex ¢. 3 a GC komplex ¢. 8). Autora bych pozadal, zda by mohl komentovat velky rozdil u
interak¢ni energie paru AT €. 5, kde je hodnota interakéni energie dvojnasobné vzhledem ke vSem
ostatnim AT param. Hlavni vysledky prace jsou pak jasné a stru¢né vyjadieny v zadvéru prace.

Ptilohova ¢ast prace obsahuje separaty tii praci, které nedavno publikovaly v renomovanych
casopisech vysledky uvedené v disertacni praci. Ztejmée nedavné vysledky tykajici se para basi jsou
pfipraveny k publikaci, bohuzel v§ak v praci avizovana piiloha D chybi.

Predlozend disertani prace obsahuje cenné a kvalitni vysledky, které jiz jednou prosly
naronym recenzim fizenim v redakcich odbornych c¢asopist. VySe zminéné nedostatky jsou
pfevazné formalniho charakteru a nesnizuji kvalitu prace.

Préci doporucuji k obhajobé.
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