Oponentsky posudek bakalafské prace Ingrid Romancové

Sle¢na Ingrid Romancova vypracovala svou bakalafskou praci na téma Theoretical Study of tautomeric
Forms of Uracil and Their Interactions with Mg?*. Velmi kladn& hodnotim, Ze prace je napsana v anglickém
jazyce, stylisticky jasné¢ a pouze s malym mnozstvim pieklepi. Celkova délka prace (68 stran) vyrazné
prevySuje standardni rozsah. Samotny vod zabird 32 stran, pfi¢emz kapitoly vénované kvantové chemii
jsou psany fundované se znalostmi vyrazné piekraCujicimi zékladni kurz kvantové chemie. Rovnéz
mnoZstvi dosaZzenych vysledkii svédci o velké pili studentky a vymyka se béZné bakalarské praci.

Prvni ¢ast vysledki se tyka studia tautomerni rovnovahy uracilu bez a v pfitomnosti hotfe¢natého kationtu
metodou DFT a MP2. Vzhledem k tomu, Ze problematika tautomerizace bazi byla v literatufe jiZ mnohokrat
studovana, prekvapila mé absence diskuze ziskanych vysledkid se znamymi daty. V praci je pouze uvedeno
v grafické podob€ na obr. 23 srovnani struktur a stabilizanich energii uracilu a thyminu v pfitomnosti
hoiciku s praci Kabelace a Hobzy, zatimco jakykoliv slovni komentaf tykajici se porovnani ziskanych a
drive publikovanych dat chybi. RovnéZ nékteré tabulky jsou pfili§ rozsahlé a pro &tenafe neptehledné.
Vhodné&jsi by bylo vybrat a diskutovat pouze nejvice stalé konformery a zbyl4 data umistit do piilohy.
Védecky zajimavéjsi a objevnéjsi je pak dalsi ¢ast, ktera se vénuje interakci thyminu a uracilu s hotéikem,
kdy kation je solvatovan. Autorka zde srovnava stabilitu riznych vazebnych motivii hydratovaného hotéiku
na bazi, pficemz ion se miiZe vazat na bazi bud’ pfimo, nebo nepfimo prostfednictvim molekuly vody.
Celkov€ hodnotim praci Ingrid Romancové pies vySe uvedené vyhrady jako kvalitni a doporuéuji ji
k obhajobé.

Otazky k obhajobé:
1. Jak vyrazn€ se odliSuji vypoctené hodnoty interakénich energii riiznych tautomerti uracilu a
thyminu za a bez pfitomnosti iontu od dfive publikovanych dat?
2. Dal by se pro studium podobnych systému pouZit empiricky potencidl, napt Amber? Jaké

prednosti a naopak nedostatky by méla tato metoda?
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