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{text posudku, véetné& vyjadient k vysledku kontroly antiplagiatorskym programem)

Na prvnich fadcich textu disertace autorka zmifiuje dva tematické okruhy: teoretické studie
excitovanych stavi bazi nukleovych kyselin a modelovani uhlikovych tefek pomoci
aromatickych uhlovodikl a jejich heteroanalog a fluoroderivati. Oponent povazuje za
vyznamnéj$i tu prvni zmin&nou &ast, coz soucasné odpovida i zvolenému ndzvu habilitani
pfednasky, a proto ji nize ve svém posudku vénuje vétsi pozornost.

V pfiloze autorka uvadi vybér svych publikaci, které se tykaji tématu habilitatni prace.
Clanky byly publikovany v renomovanych &asopisech, vétSinou s uznavanymi zahrani&nimi
spoluautory, tak¥e se da predpokladat, e byly fadné recenzovany. S negativni vysledkem
antiplagiatorkého programu se ztotoZfiuji. Je i v souladu s nym rozsahem znalosti a zkuSenosti
v oboru.

Formalné lze ¢lanky o bazich DNA uvedenych v habilitaéni praci rozd€lit na plvodni
sd&leni (4,6-8,11-13,15), ve kterych se autorka podilela na feSeni dil¢ich ukoll, a na pfehledné
referaty (2,3,5), které byly koncipovany ziejmé vice zahrani¢nimi spoluautory. Clanky 14, 16
a 17 se také tykaji bazi DNA, ale sleduji spide vypotetné metodicky vyvoj neZ aplikaci na
fotodynamiku bazi DNA. Pokud jde o uhlikové tecky, prace 18,19,21,22 a 24 se tykaji spise
teorie elektronické spektroskopie a vypotnich metod. BliZe k problematice uhlikovych teCek
maji prace 20 a 23, ve kterych autorka ziejmé& uplatnila vice svou invenci. Clanek 1 vyboluje
ponékud z celkového zaméru disertace, ale poslouZil dobfe pro &ast tvodni
sekce disertace. Autorka doplnila v ném piehled vypoZetnich metod vhodnych pro porozumeéni
fotodynamiky bazi DNA a doplnila svymi postiehy pouzitelnost jednotlivych metod 1 jejich
nedostatky a omezeni jak z teoretického hlediska tak i z praktického vypoetnibo pouZiti.
Prokazala tak svoje znalosti i expertni zkuSenost pro fedeni iloh v oboru, ve kterém pracuje.

Za nejpiinosnéjsi povazuji prace 4 a 6-8, které se tykaji vysvétleni pozoruhodné rezistence
DNA vi¢i pasobeni ultrafialového zafeni. Vypodty pro izolované baze DNA ukazuji, jak
dochazi k rychlé deexcitaci dvou singletovych excitovanych stavi do zékladniho
elektronického stavu mechanismem pies tzv. “conical intersection”. Tim je zajiSté€na
fotochemicka stabilita jedmotlivych bazi a potaZmo i celé struktury DNA. Prace 11 pak sméfuje
k realisti¢ej§imu modelovani DNA, kde misto izolované baze se do vypoltu zahrnuje par
guanin-cytosin a aproximativng i jeho nejblizsi okoli ve struktufe DNA.



Jak jsem se uz zminil na zaatku svého posudku o kvalité ¢lankil zahrnutych do dizertace
nema oponent diivod ani Zadné svoje zjisté€ni vznést kritickou pfipominku. Nicméné se slusi,
aby pfi obhajobé& probé&hla i védecka diskuse. Pfipojuji proto na konec svého posudku namét
pro iniciaci rozpravy.

Objem prace a vysledkd obsazenych v dizertaci je velky a podle mého soudu obstoji pfi
srovnani s jinymi docentskymi habilitacemi, jichZ jsem byl Giastnikem. Téma disertace je
stale aktuélni a autorka prokazala, Ze se v pfislu§ném obor dobfe orientuje. Celkové mohu
tedy posoudit disertaci za zdatilou a doporuéit ji komisi ke schvaleni..

Dotazy oponenta k obhajobé habilitacni prace

1.Vypoéty pro fotodynamiku bazi DNA byly provedeny metodou CASSCF a byly publikovény
pied deseti aZ patnacti lety. Piesto maji zf'ejmé jejich vysledky stale svoji platnost. Nicméné
mezitim do$lo k pokroku ve vyvoji vypodetnich metod a konstrukci poéitatti, a v disledku toho
i vytvoreni dokonalej$iho softwaru.

Otazka tedy zni, jak by autorka okomentovala soucasnou situaci.

2. Podobné zni i druh4 otazka. Tyka se prace 11 o vypoétech pro par guanin-cytosin s pouZitim
tak zvaného embeddingu, I zde by autorka dizertace mohla okomentovat situaci na zaklade
soucasného poznani jako je vliv velikosti modelu okoli studovanoho péru a vliv zvolené kvality
vypo€tu pro interakci paru bazi s jeho simulovanym okolim,.

Zaveér

Habilitatni prédce RNDr. Dany Nachtigallové, Ph.D. ,Charakterizace chromofért v elektronicky
excitovanych stavech pomoci vypogetnich metod” spliiuje poiadavky standardné kladené na
habilitaéni prace v oboru Biofyzika.

V Praze.dne 31.3.2025

podpis oponenta
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PiedloZend habilitatni prace je zaloZena na souboru 25 kvalitnich praci, které vysly v prestiZznich
recenzovanych &asopisech. Z tohoto pottu je predkladatelka v6 &ldncich prvni autorkou a ve2
pfipadech autorkou posledni. To jasné ukazuje na jeji vysoky pfispévek v daném souboru praci. Tato
skuteénost do znaéné miry rovnéZ usnadnila moji roli oponenta. Nicméné v seznamu pfiloZzenych praci
pfedkladatelky dvé publikace (11 a 13) chybi.

Prace jako celek plsobi velmi kompaktnim dojmem. V kapitole 1 - Teoreticky uvod jsou
obsaZeny potfebné vztahy, na kterych jsou zaloZzeny autorginy vypotty. Nicméné by bylo uZite¢né uvést
v této kapitole i jednotlivé programy, které byly k jednotlivym vypoé&tam pouiity.

Ve druhé Casti se pak autorka vénuje excitacim nukleowych kyselin. Dosaené vysledky jsou
v dobré shodé s experimentéinimi dobami Zivota a pro pyrimidinové baze rovné? i s nagimi MD
simulacemi. Vtéto ¢asti je diskutovdn charakter excitace na monomerni jednotce, moZnost
delokalizace a pfenos na sousedni baze. Nicméné v kap. 2.3 by mély byt autorkou studovény vlivy
‘stackovych’ interakci a vodikovych vazeb na jednom viakné (préce 26), coZ GpIné neodpovida obsahu
préce. V té jsem vliv vodikovych vazeb v ramci jednoho vldkna nic nenagel.

V posledni Casti pak studuje excitace v kvantovych tetkach. Ty jsou modelovany pomoci
polyaromatickych uhlovodikd. Vypotty takovychto systém patfi bezesporu k velmi naro¢nym. Proto
jsou vétSinou zaloZeny na TD-DFT metoddch a &steéné rovnéz ACD(2).

Na nadi fakulté je titul docent spojen pfedevdim s pedagogickou &innosti (nebot je to
pedagogicky titul). Vtomto sméru jsem nenasel ¥4dné informace o autorting vyukové aktivité.
Predpokldddm tudiZ, Ze tato aktivita je oSetfena mimo ramec samotné habilitani préce a neni potieba
se k ni v oponentském posudku vyjadiovat.

Podle mého nazoru je kvalita pfedloZené préce na vysoké mezinarodni Grovni, spliiuje viechny
poZadavky kladené na habilitatni praci, a proto navrhuji, po Gsp&né obhajobg&, udélit autorce titul
docent.

Dotazy oponenta k obhajobé habilitaéni prace

Znasich vypottd vyplynulo, fe semiempirické metody poskytuji i pfes jejich zna&nou
jednoduchost relativné dobrou presnost pfi vypoétech rozsshlejsich molekularnich systém, obzvlasté
po provedeni peclivych kalibracnich vypoct dané skupiny molekul. Provedla autorka n&jaké podobna
porovnani?



Zavér
Habilitatni prace RNDr. Dany Nachtigallové, Ph.D. ,Charakterizace chromoférii v elektronicky

excitovanych stavech pomoci vypocetnich metod” splfiuje/nespliuje poiadavky standardné kladené
na habilitagni préce v oboru Biofyzika.

V...Praze.............dne...20.3.2025.........

podpis oponenta
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tituld)

Pracovisté oponenta, instituce Pfirodovédeck4 fakulta JU v CB, Katedra fyziky

Habilitacni préce Dr. Nachtigallové je souhrnem jeji dlouholeté védecké prace v oblasti vypocetni
chemie se specidlnim zaméfenim na popis excitovanych stav(i a fotochemickych procesil. Tyto d&je
jsou z vypocetniho pohledu velmi sloZité, protoZe zpravidla vyZaduji multi-referenéni popis
elektronovych stavii a metody neadiabatické dynamiky k uréeni jejich kinetickych parametrd. Ani
zpracovani ziskanych dat a jejich analyzy nejsou vétSinou pfimocaré a vyZaduji znaény vhled do
fyzikaln&-chemickych viastnosti molekularnich systému. Uchazeéka je jednozna&né expertkou v této
oblasti, coZ dokazuje jak jeji soustavna publikaéni éinnost, tak pfedlozend habilitaéni préce.

Prace se nejprve vénuje fotochemické chovéni nukleovych kyselin, tedy energetickému usporadani
electronovych excitovanych stavii nukleovych basi, jejich vzdjemnym interakcim, relaxacim, a s tim
spojenym geometrickym zmé&nam. Dr. Nachtigallova se podilela na vyzkumu, kdy byly podrobné
studovany substituéni efekty na kinetiku relaxaci excitovanych stavl purinovych a pyrimidinovych
sloucenin. Na zékladé detailnich multi-referennich vypo&ti a non-adiabatickych molekuldrné-
dynamickych simulaci byl objasnén mechanismus excitaénich relaxaci v nukleovych kyselinich a
vysvétleny rozdily v kinetice téchto procest na jednotlivych typech bézi, kdy napoéitané relaxaéni ¢asy
dobfe koreluji s experimentalnimi hodnotami.

V druhé &asti prace je popsany vyzkum zabyvajici se excitovanymi stavy kvantovych tecek. Uchazecka
se v poslednich letech vénovala charakterizaci téchto uhlikovych nanokomponent, jejichZ elektronové
stavy jsou aZ pfekvapivé sloZité. Zatimco v zakladnim stavu se diky nesparovanym elektrontim chovaji
jako chemické radikaly, jejich excitované stavy maji vyrazné multi-referenéni povahu. Kvantové-
chemické metody vhodné k popisu takovychto systému jsou sice piesné ale vypodetné velmi naroéné
a neaplikovatelné na molekuly vétsich rozméri. Na sérii modelovych polyaromatickych uhlovodikd
bylo v3ak s pfispénim uchazecky ukdzéno, Ze a¢ single-referencni i populdrnf pfistup na bazi teorie
hustotnich funkciondl dokdZe popsat tyto elektronové vlastnosti s pfijatelnou chybou, pokud je pouzit
vhodny funkciondl. Diky tomu je moZné studovat napf. vliv heteroatom( jako strukturnich dopantd,
interakce s okolnimi latkami, ¢i dokonce agregace a povrchové adsorbce na opticka spektra téchto
latek, coZ jsou studie, na kterych uchazecka také participovala.

Samotny text préce je napsan velmi Citelnym a souvislym zplsobem. Je zvolen pedagogicky pf¥istup,
kdy je nejprve vhodné uvedena problematika popisu excitovanych stavli, a to véetné pouZivané
terminologie, a poté jsou diskutovany konkrétni studie. Ty jsou rozdéleny do dvou tematickych celkd
— fotochemie nukleovych kyselin a excitované stavy v kvantovych teckach — které jsou zminény vyse.
V3echny zdroje jsou Fadné ocitovany a préce nenese zadné znamky plagidtorstvi.

Uchazecka je autorkou i spoluautorkou vice nez 120 publikaci v peer-review ¢asopisech indexovanych
na WoS, které se z velké &asti vénuji problematice popisu excitovanych stavil v molekularnich
systémech a rliznym aplikacim. Vétsina ¢lanka md velmi dobry citaéni ohlas, coZ doklad4 i nadprimérny
H-index autorky (35 dle WoS ke dni 13.3.2025). Z autorskych kolektivi jednotlivych &lanki je ziejmé,



ze kandidatka udriuje spolupraci s prednimi védeckymi skupinami v Cesku a dlouhodobg spolupracuje
se zahranicnimi skupinami. Uchazetka tak po védecké strance jednoznaéné spliiuje kritéria stanovena
pro habilitaéni fizeni na PFF JU v CB, co? doklada i predlozend habilitaéni préce, kterd je velmi kvalitni.
Proto doporuduji jeji uznani pro pokracovani habilitaéniho Fizeni.

Dotazy oponenta k obhajobé& habilitaéni prace

V oblasti kvantové chemie stale dochdzi k vyvoji novych metod a v posledni dobé& té7 k jejich
optimalizaci pro dobré 3kdlovani na velkém poctu procesor, & zrychleni pomoci vypoitd na grafickych
kartach. Vypocetni techniky pro studium dynamickych zmén, jako je napf. neadiabatickd dynamika,
zadinaji naopak vyuZivat pristupy strojového uéeni a neuronovych siti. Projevuji se tyto trendy i ve
studiu excitovanych stavd, relaxaénich procesd, popf. procesd prenosu néboje v biomolekuldch jako
jsou nukleové kyseliny? Na jaké Grovni a na jak velkych modelech je v sou¢asné dob& mozné tyto déje
studovat?

Zavér

Habilitalni prace RNDr. Dany Nachtigallové, Ph.D. ,Charakterizace chromoféri v elektronicky
excitovanych stavech pomoci vypocetnich metod” splfiuje pozadavky standardné kladené na
habilitacni prace v oboru Biofyzika.

V Ceskych Budé&jovicich dne 18. 3. 2025

podpis oponenta





