Posudek na habilita¢ni praci RNDr. Martina Dracinského, Ph.D

»,Vyvoj experimentalnich a teoretickych metod NMR spektroskopie pro
studium struktury a dynamiky molekul.”

PredloZend habilita¢ni prace je zaloZena na souboru 14 kvalitnich praci , které
vySly v prestiZznich recenzovanych casopisech. Z tohoto poctu je predkladatel
v 11 ¢lancich prvnim autorem a ve 2 pripadech autorem poslednim. To jasné
ukazuje na jeho vysoky prispévek vdaném souboru praci. Tato skutecnost do
znacné miry rovnéz usnadnila moji roli oponenta.

Prace jako celek pisobi velmi kompaktnim dojmem. V podstaté je
rozdélena do dvou zakladnich ¢asti. V prvni se autor zabyva fyzikalnimi zaklady
NMR spektroskopie, jejimi rtznymi typy a teoretickym vypoltem NMR
parametri. Osobné bych v této casti oCekdval trochu hlubsi pohled jak do
fyzikalni podstaty metody (dvé rovnice neni mnoho) tak i v ¢asti 2.4 Vypocty
NMR parametri, kde by mohlo byt zminéno alesponi zdkladni nastinéni
poruchového vypoctu. Nicméné na druhou stranu chdpu snahu autora o
nekomplikovany néhled do problematiky.

V druhé ¢asti pak shrnuje vlastni vysledky ziskané v této oblasti. Zejména
se soustfedil na ovlivnéni NMR parametrid v disledku dynamického chovani
molekul a na studium struktury a dynamiky rdznych modeld a modifikaci
nukleovych Kkyselin (NA). Vyznamny prinos spatfuji v porovnani rtznych
solvata¢nich modeld vcetné molekuldrné dynamického pristupu, ktery je tieba
povaZovat za nejpresnéjsi, specialné je-li nejbliz8i solvatacni obalka zahrnuta do
kvantové-mechanického popisu zkoumané molekuly. RovnéZz velmi vysoko je
nutné hodnotit i studium modifikovanych sloZzek NA, které je provadéno v
navaznosti na dlouholetou tradici vyzkumu lé¢iv na UOCHB. Zavéry z praci, kde
se autor zabyva NMR spektry rlznymi modifikacemi 5-Nitrosopyrimiding,
mohou mit dalekosdhly vyznam napf. v oblasti farmakologie.

Naméty k pripadné diskuzi:

V Gvodni pasazi na str. 2 je véta, se kterou mam trochu problém. "..NMR
spektroskopie zaroven umoznuje studovat dynamické chovani molekul v celém
rozsahu moznych rychlosti. ..." Chtél bych se zeptat autora jak tomuto vyroku
porozumneét z pohledu relativné pomalé odezvy standardni NMR spektroskopie.

Maly komentar k Tab. 1: asi by stdlo za uvahu zahrnout kromé PCM
modelu a MD pristupu i kombinovany (klastrovy) model s napr. explicitni 1.
hydratacni obdlkou, i kdyzZ je zfejma znacna komplikace v disledku strfedovani
pres statisticky soubor vétsiho poctu struktur.

Podle mého nazoru je kvalita predloZzené prace velmi vysoka, spliuje
vSechny pozadavky kladené na habilitatni praci, a proto navrhuji, po tspésné
obhajobé, udélit autorovi titul docent.
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