Oponentsky posudek disertacni prace Mgr. Tomase Pazderky
,Study of protein structure and dynamics by means of optical spectroscopy”

Doktorska disertaéni prace Mgr. Tomdase Pazderky je orientovdna na studium
struktury a chovani aminokyselin, proteini a jejich derivatli metodami vibraéni optické
aktivity (VOA), tedy s vyuzitim Ramanovy optické aktivity (ROA) a vibrac¢niho cirkularniho
dichroismu (VCD). Jako komplementdrni metody jsou pouZity nepolarizované varianty
vibracni spektroskopie — Ramanova a infracervena (IR). V praci jsou rovnéz hojné vyuzivany
kvantové chemické vypoCty a simulace kziskani podrobnych strukturnich informaci o
studovanych systémech.

PfedloZend prace je obsahové velmi rozmanitd, pokryva jak oblast metodické prace,
tak velmi zajimavé a inovativni aplikace. Pfikladem mohou byt metodické prace zamérené
na korekci relativnich intenzit past v ROA spektrech umoZiujici porovndni a prenositelnost
dat ziskanych na rGznych typech pfistrojd, vyvoj VCD mikroinstrumentu ¢i naopak aplikaéni
studie orientovand na supramolekuldrni chiralitu proteinovych fibril. Jednozna¢né musim
konstatovat, Ze dosazené vysledky jsou velmi aktudlni a jsou pfinosem k rozvoji oboru.

Pfedlozend disertacni prace je ¢lenéna klasicky. Po Uvodu se stru¢né zpracovanym
shrnutim poznatkd o strukture a dynamice protein(i nasleduje ¢ast predstavujici metody IR,
Ramanovy, VCD a ROA spektroskopie v analyze proteind. Je rovnéZz popsan 2D-korelaéni
pfistup a velmi stru¢né i metoda hlavnich komponent (PCA). Toto vSe v rozsahu 11 stran.
Poté ndsleduje pfimo Cast vysledkova (celkem 22 stran) se stru¢nym popisem jednotlivych
studii, které jsou v poctu 8 kus( nedilnou souddsti diserta¢ni prace. Ctyfi z nich autor fadi do
kategorie metodickych, dalsi ¢tyti pak mezi aplikacni. S timto ¢lenénim Ize souhlasit. S ¢im
viak souhlasit nelze je chybéjici experimentalni ¢ast, kde by alespon struc¢né byly popsany
studované systémy, instrumentace a nastroje kvantové chemickych vypoctd. Autor tak praci
oponentovi neusnadfiuje, veskeré Uudaje je trfeba hledat v jednotlivych publikacich.
Vzhledem ke struc¢nosti vysledkové ¢asti pak toto do jisté miry plati i o komentarich vysledkd
a jejich diskusi. Nasleduje zavér a vyCet pouzité literatury (128 citaci).

Z prilozenych 8 publikaci v mezinarodnich impaktovanych c¢asopisech je aspirant
uveden jako prvni autor ve tfech pfipadech, jako druhy autor v jedné publikaci. Vyznamnost
podilu aspiranta na téchto vysledcich je tedy ziejmad. Zaroven je tfeba dodat, Ze se jedna o
publikace v prestiznich ¢asopisech, napf. J. Phys. Chem. B |F = 3,146, Spectrochim. Acta — A
IF = 2,880 nebo J. Raman Spectrosc. |F = 2,879. Kladné hodnotim aspirantlv Siroky tematicky
zabér a také to, Ze prispél ¢lanky metodického charakteru, které jisté maji potencidl oslovit
Sirsi védeckou komunitu.

Aktudlnost zvoleného tématu, vysledky disertace a nové poznatky: Vysledky disertacni
prace Mgr. Pazderky jsou jednoznacnym pfinosem oboru a jsem si jist, Ze poslouZi jeho
dalSimu rozvoji.

2Zvolené metody a postupy: Aspirant ke splnéni cild své prace vyuZil odpovidajici
experimentdlni a vypocetni nastroje a technické zazemi dostupné nejen na pracovisti
Skolitele, ale i vramci Cetnych spolupraci, nejen tuzemskych, ale i mezindrodnich (prof.
Nafie, dr. Dukor, prof. Lednev a dalsi). V mnohych studiich téZ zvolil kombinaci metod, coz
povazuji za velmi uzite¢né a u slozitych systém( i vysoce zadouci.

Kvalita zpracovdni disertace: Prace je sepsana velmi dobrou angli¢tinou takika bez preklep(
a formalnich chyb. Svym rozsahem pat#i ke stru¢néjsim, coz v nékterych pasazich (predevsim



v experimentalni a vysledkové ¢asti, viz vySe) motivuje oponenta precist i vSechny pfiloZzené
publikace.

Pfipominky mdm predevsim k chybéjici Skale osy y v Obrazcich 1.3 a 2.8 (str. 8 a 21).
Pozitivné naopak hodnotim grafickou stranku prace, korektni uZivani citaci vtextu a u
prevzatych obrazk( a adekvatné obsahly seznam literatury.

Ptfes nespornou kvalitu ziskanych vysledkd se nabizi nékteré otdzky ¢i naméty do diskuse:

1) Aspirant pfi vzniku supramolekularni chirality proteinovych fibril pozoroval vyrazné
zvySeni signdlu VCD. Zaroven konstatuje, Ze tento jev nebyl prozatim uspokojivé
vysvétlen a nabizi mozné varianty. Nemohu se tedy nezeptat — 1. byl méreny vzorek
pravym roztokem bez ndaznaku opalescence, precipitace ¢i vzniku gelu?, 2. jak byl
vnasen do kyvety?, 3. byla mérena spektra IR a VCD také pfi rotaci (manualné vidy
napriklad o 90°) kyvety v drzaku?

2) Autor neuvadi, do jakého casopisu byl zaslan manuskript z pfilohy ¢. 6. Prosel jiz
recenznim fizenim?

Zavérem mohu konstatovat, Ze predloZzena disertacni prace obsahuje plvodni a
uverejnéné vysledky a prokazuje schopnost autora k samostatné tvUrci praci, o cemz svédci
fada publikaci v mezinarodnich impaktovanych ¢asopisech. Vyvozené zavéry jsou v souladu
s obecnymi dosud akceptovanymi poznatky, vySe uvedené pripominky zasadnim zplsobem
nesnizuji velmi dobrou uroven predkladdané prace, proto mohu tuto praci doporucit k
probihajici obhajobé.

V Praze dne 25.8.2018

Vladimir Setnicka

Doc. Ing. Vladimir Setnicka, Ph.D.
Ustav analytické chemie

Vysoka skola chemicko-technologicka
Technicka 5

166 28 Praha 6

Tel: +420 220 445 015
Fax: +420 220 444 352
E-mail: vladimir.setnicka@vscht.cz



mailto:vladimir.setnicka@vscht.cz

