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Dr. Markéta Munzarova piedklada k habilitaci soubor vysoce kvalitnich vypocetnich
studii zamétenych na modelovani souvisejici s EPR a NMR spektroskopii. Jedna se o aktualni
téma, jehoz rozvoj posouva moznosti experimentalnich technik a teoretickych simulaci.
Podrobné porozuméni chovani molekul mize v budoucnu napft. usnadnit vyvoj novych
biologicky aktivnich latek. V praci jsou tvofivé pouzity moderni postupy kvantové a
molekulové mechaniky, ¢asto v posledni dobé ozna¢ované jako "multiscale", tj. kombinace

Habilitacni prace dokazuje, Ze autorka se v tématu velice dobfe orientuje a je schopna
dlouhodobé koncepcni prace. Jen kladné 1ze také hodnotit navazovani spolupraci s ostatnimi
Spickovymi laboratofemi, a predavani zkuSenosti studentim a doktorandim.

Jednim z hlavnich pfinosi je napt. vypracovani vhodnych modell pro simulace
magnetickych parametri nukleovych kyselin, coz ¢asto zahrnuje pracné zpracovavani
rozsahlych vypocetnich dat, ovSem evidentné vede k hlubokému porozuméni spektralnim i
jinych fyzikalné-chemickych vlastnostem téchto biologickych komponent. Prace a ptilozené
¢lanky dokazuji, Ze Dr. Munzarova se spolu s ostatnimi autory nespokoji s provedenim
vypocti, ale je schopna je detailné analyzovat a konfrontovat s experimentalnimi daty.

Prace je logicky ¢lenénd a mimo ¢eského ivodu je psdna dobrou anglictinou se
zanedbatelnym mnozstvim gramatickych a stylistickych chyb ("systems" s velkym S v
nadpisu, str. 8 then—than, str. 14 faint — fine ...).

Jako obecny Ctenar ovSem vytykdm nékteré vagni formulace, nevysvétlovani zkratek a
zejména symboll v rovnicich. Nékteré véci by se daly prezentovat s vétSim nadhledem, napf.
ve dvou vétach vysvétlit co to "DFT" je, Ze pro magnetické vlastnosti méa nékteré vyhody, ale
1 nevyhody, v zavéru trochu chybi vyhled do budoucna. To mé také inspirovalo k nize
uvedenym dotaziim.

Ptes tyto drobnosti velky zabér prace, poctivé zpracovani, a dobré vysledky dokazuji, ze
autorka prokézala schopnost tvofivé védecké a pedagogické prace. Jeji habilitaéni prace tak
splituje poZadavky standardné kladené na habilitacni prace v oboru Fyzikalni chemie.



Dotazy oponenta k obhajobé habilita¢ni prace (pocet dotazii dle zvaZeni oponenta)

1. Obycejné se za "zlaty standard" ve vypocetni chemii oznacuje pfistup coupled cluster, napf.
CCSD(T). Jaky vztah k tomu méa Vami pouZitd metoda DDCI (v kapitole B6)?

2. Jaky je v soucasnosti nejvétsi problém omezujici simulace NMR parametr, napft.
nukleovych kyselin? Je to neptesnost DFT funkcionalti, $patny model rozpoustédla, vibracni
pramérovani, apod.?

Zavér

Habilita¢ni prace Markéta Munzarové ,,Relationships between Structure and Magnetic

Properties in Biomolecules, Inorganic, and Bioinorganic Systems* spliiuje pozadavky
standardné kladené na habilita¢ni prace v oboru Fyzikalni chemie..
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