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Studium vztahit mezi lokalni strukturou nukleovych kyselin a jejimi spektralni projevy:
Tenzor chemického stinéni

Ukolem diplomové prace Be. Evy Brumovské byla analyza relace vztahii mezi lokalni
strukturou nukleovych kyselin a NMR tenzorem chemického stin&ni. Znalost t&chto vztahii je
jednim ze ptedpokladii pro strukturni interpretaci mnoha parametrii spekter nukledrni
magnetické rezonance nukleovych kyselin. Specificky, prace mapuje vliv konformace
cukerného kruhu a orientace glykosidického torzniho dhlu na velikost, tvar a orientaci tenzoru
chemického stinéni u DNA a RNA nukleosidi. K tomuto uelu Be. Brumovské pouzila data
z kvantové-chemickych metod.

Formalni nedostatky:

str 1. Nevhodny preklad n€kterych pojmii, napi. “dipolar coupling” je pielozen jako “dipolarni
kapling” misto zavedeného pojmu “dip6l-dip6lova interakéni konstanta”. Stejné tak i “scalar
coupling”. Opét nevhodné pieloZeny jako “scalar coupling” na misto “skaldrni interakén{
konstnanta”.

Str. 6, Obr. 1: Nekvalitni obrazek s nizkym rozli§enim - zfejmé& okopirovany z internetu,
Navic struktura ribosylthyminu je pro tuto préci irelevantni a v obrdzku zbyte&na.
Str. 7,8, 15 - obr. 3, 4,5, 6, 8: nekvalitni obrézky s nizkym rozli§enim.

Seznam literatury: Citace jsou v nejednotném formétu. Nékteré Easopisy jsou uvedeny plnym
nazvem Casopisu u jinych je uvedena jejich zkratka. V seznamu literatury jsou navic i chyby
ve vlastnich ndzvech Casopisii (napf. str. 35 “Biopoly” misto “Biopolymers”).

Vécné pFipominky:

str. 12. v popisu konvence pro popis tenzoru chemického stinéni je misto standardizovaného
oznaceni (sigma) pouZita znacka “delta”, kterd se konvenén& pouZiva pro popis chemického
posunu!

Str. 21/0br 12: v grafu zndzornujicim zavislost delta-sigma na orientaci glykosidické torze
pro atom Cl' je patrny diskrétni skok, ktery se jevi jako artefakt. Lze totiz opravnéné
oCekavat, ze mald zména torze bude generovat relativné malou zménu tenzoru. Stejné (a
stejn€ podezielé) “skoky” se pak objevuji i u dalsich atomii napf. obr. 16, atomy: C1', C2' a
C6. Obr. 18/atomy: C1' a C2'. V textu pak neni toto chovani nijak komentovano. M4
diplomantka vysvétleni pro pozorované chovani tenzoru u vyse uvedenych atomi?



Str. 29/Tab. 2: V tabulce 2 jsou porovnany experimentdlné naméfené hodnoty na
deoxythymidinu (pochézejici z literatury) s vypoétenymi hodnotami ziskanymi v pfedloZené
praci. Zatimco u vétSiny atomi vypoétené hodnoty chemického stinéni velmi dobie
koresponduji s experimentem, u atomu C4 jsou pozorovany velmi vyrazné rozdily.

Mohla by diplomantka vysvétlit divod pozorovanych rozdili mezi vypoétem a
experimentem?

Str. 30. Jednim z cild prace bylo charakterizovat rozdily v chovani tensoru chemického
stinéni pro uhlikové a dusikové atomy mezi DNA a RNA nukleosidy. Diplomantka na str. 30-
31 poukazuje na problém nutnosti fixace OH' skupiny a s nim spojené problémy s
optimalizaci geometrie a vypoctu tensorti chemického stinéni. Z vysledka se ale zdd, Ze napf.
pro guanosin pifi nefixovdni orientace OH' skupiny vypocet poskytuje informaci o
vyznamnych podobnostech mezi chovani tenzori v DNA a RNA. Ackoliv nefixovana OH'
skupina se v pribéhu optimalizace orientuje do sméru, ktery neodpovidd experimentim a
simulacim z MD — neni zamitnuti vypo¢tu zcela na mistd. Pro¢ neporovnala diplomantka
svoje vypoctené hodnoty s experimentdlnimi daty pro kros-korelované relaxalni rychlosti
mezi tensorem chemického stinéni na N1/9 a C1'-HI' dipol-dipélem — viz. Durchard et al.
2004? Pokud je velikost a orientace N9 tenzoru tak silné ovlivnéna orientaci OH' skupiny jak
tvrdi diplomantka — mél by mezi experimentdlnimi daty a vypoétem existovat vyrazny
nesouhlas.

V metodické ¢4sti zcela chybi popis zpracovani vystupu kvantové-chemickych vystupti.
Jakym zplisobem byla napf. extrahovana informace o orientaci jednotlivych tensoru?

Pfi vypocCtech byly fixovény torze cukr-fosfatové patefe. Ovéfovala jste, Ze tento zdsah do
modelu nemd vliv na vysledné hodnoty tensorti chemického stinéni?

Pozitiva:

Diplomantka odvedla obrovské mnoZstvi prace pfi tabelovani dat. Jsem piesvédéen, Ze
ziskand data jsou velmi dobie publikovatelnd a pfilohovy materidl diplomové prace bude
slouZit jako zdklad pro pldnovéni experimentii NMR a miZe vyrazné zlepsit spravnost
interpretace relaxa¢nich dat a residudlniho chemického posunu. V oblasti nukleovych kyselin
se jednd o prvni studii tohoto druhu.

Vysoce oceriuji, Ze se jednd o ndrocnou praci a na vysoce aktudlni, védecky hodnotné
téma.

Préce je déle podle mne vyborné ¢lenénd a jasné napsand/formulovana.

Ziverecné zhodnoceni
Jedna se o vybornou diplomovou praci. Pokud autorka dokdZe data publikovat ve
slu$ném casopise, a k tomu podle mne ma predpoklady, jedna se o DP jeZ je pIné& na
tirovni PhD praci v CR. Navrhuji hodnoceni vvborné.

o' —

V Brné dne 20. 5. 2006 Doc. r. Jiti Sponer, DrSc.



Oponentsky posudek magisterské prace

Nézev prace:  Studium vztahét mezi lokalni strukturou nukleovych kyselin a jejimi
spektralnimi projevy: Tenzor chemického stinéni,
Autorka prace: Eva Brumovska, Be.

PredloZend magisterska prace se zabyva vztahem mezi lokalni strukturou nukleovych
kyselin a tenzorem chemického stinéni izotopti uhliku “C a dusiku "’N. Hlavnim cilem této
magisterské prace bylo urit jak ovliviiuje konformace cukerného cyklu a orientace
glykosidického torzniho thlu velikost, tvar a orientaci tenzoru chemického stinéni u DNA a RNA
nukleosidii. Znalost téchto vztahl je dulezitym pfedpokladem spravné strukturni interpretace
spekter nuklearni magnetické rezonance nukleovych kyselin.

Pozndmky k predloZené prdci

Strana 1.

Pro pojem dipolar coupling se v &eském jazyce pouzZiva dipol-dip6lovéa interakéni
konstanta a nikoliv dipolarni kapling. Stejné tak pojem scalar coupling je oznagovan jako skalarni
interakéni konstnanta a ne skalarni kapling.

Strana. 6.
Na obrazku 1 je uvedena struktura ribosylthyminu. Neni zfejmé jak, souvisi tato molekula
s ostatnim textem.

Strana 10.

V textu je uvedeno: ,, Tenzor je vicerozmérny vektor, ktery ndm definuje polohu v
prostoru. Casto se zapisuje jako matice 3x3 elementy.”
Toto tvrzeni neni spravné. Neni pravda, Ze tenzor je vicerozmérny vektor, stejné tak neni
matice 3x3 obecnym vyjadfenim tenzoru. Misto toho, 1ze o vektoru mluvit jako o tenzoru prvého
fadu (skalar je pak tenzorem nultého ¥adu). Obecné miiZze byt dimenze matice tenzoru vét3i nez 3.

Strana 12,
SloZky tenzoru chemického stinéni jsou oznaceny feckym pismenem malé delta, prestoze
na stran€ 10 a 11 je tento tenzor ozna¢en feckym pismenem malé sigma.

Strana 15.

Za nejvétsi problém metodické Casti povazuji nedostatedny popis zplisobu zpracovani
vystupli kvantové-chemickych vypoltli, a déale pak neni vibec jasné, jakym zpdsobem byla
ziskana informace o orientaci jednotlivych tensort. Jist¢ by bylo také vhodné &tenafi oziejmit
alespori zdkladni principy pfibliznych metod pouZitych ke kvantové chemickym vypoétim.
Z tohoto hlediska je ve srovnani s mnohem detailngj§im popisem principu NMR metody
v teoretickém Gvodu (jiz se ovSem prace pfimo nezabyva) metodicka ¢ast skuteéné informadné
velmi chuda.

Strana 34-35.
Citace v seznamu literatury nejsou v jednotném formatu.



Otazky k zamysleni

B Na obrazcich 12 (strana 21, atom C1'), 16 (atomy: C1', C2'a C6) a 18 (atomy: C1' a
C2") jsou patrné velmi podezielé skoky jevici se jako artefakty. V textu toto chovani
neni vysvétleno. Existuje néjaké prijatelné vysvétleni téchto podivnosti v chovéni
tenzoru u vySe uvedenych atomi?

2. Jaké je vysvétleni vyraznych rozdili mezi experimentidlné naméfenymi
hodnotami chemického stinéni (ziskanymi z literatury) a vypocltenymi
hodnotami chemického stinéni uvedenymi v této diplomové praci v piipadé
atomu C4 molekuly deoxythiminu v tabulce 2 na stran¢ 29?

Hodnoceni prace

Z predlozené magisterské price je ziejmé, Ze diplomantka odvedla pti zpracovani dat pro
DNA a vlastnich vypoctech pro RNA velké mnoZstvi kvalitni prace. Jsem presvédcen, Ze ziskana
data jsou velmi dobie publikovatelna a jisté vyrazné zlepsi spravnost interpretace relaxaénich dat
a residualniho chemického posunu. Diplomova prace je i pres nékteré nedostatky velmi dobfe
zpracovana a ani vySe uvedené pfipominky Zzadnym zpisobem nesniZuji jeji hodnotu proto
doporucuji uznat predloZenou praci jako diplomovou s hodnocenim vyborné.

Tl e

V Ceskych Budgjovicich 20. kvétna 2006 RNDr. FrantiSek Adamec, CSc.



