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,,Molekularni simulace povrchu vodnych roztoku*

Posuzovana disertaCni prace sestava z kratké uUvodni Casti, kde autor popsal pouzitou
metodiku, simulované systémy a nastinil Ctyfi déjové linky, které prochazeji celkem 18
pfiloZzenymi publikacemi.

Prvni oblasti zajmu byla interakce aromatickych hydrokarbonatli s vodnym povrchem.
Tomuto tématu byly vénovany dvé publikace, kde Robert Vacha figuruje jako prvni autor.
Klasické molekularné-dynamické simulace provedené prostfednictvim softwarového baliku
GROMACS umoznily urgit profily volné energie pfi prichodu aromatickych molekul vrstvou
vody. Déle byly sledovany rozdily v orientaci benzenu a pyridinu na povrchu vody. Zajimava
je konfrontace s vysledky ziskanymi prostfednictvim ab initio molekularné dynamickych
simulaci (CP2K/Quickstep), kde byla pouZita pro disperzi empiricka korekce.

Celkem Sest priloZzenych publikaci (kde Robert Vacha vystupuje pfevazné jako prvni autor)
bylo vénovano interakci hydroniového a hydroxidového iontu (vzniklych auto-ionizaci vody)
s rozhranim voda/vzduch popf. voda/hydrofobni prostfedi. Provedené molekularné-
dynamické simulace ukazuji, Ze hydroniové (nikoliv v8ak hydroxidové) ionty se vyskytuji ve
zvySené mife na téchto rozhranich, coz se zda byt v souladu s vétsi ¢asti dostupnych
experimentalnich dat.

Tfi publikace (R. V. je ve dvou pfipadech prvnim autorem) jsou vénovany molekularné-
dynamickym simulacim buné&nych membran. Bylo provedeno porovnani dusledkd pouziti
riznych silovych poli, studovana interakce sionty a chovani komplexniho modelu
asymetrické membrany. Extrémné dlouhé molekularné-dynamické simulace umoznily
zachytit nékolik pfipadd prichodu molekul vody membranou.

Celkem sedm publikaci (kde R. V. vystupuje jako spoluautor) je vénovano studiu vzajemnych
interakci iontd. Motivaci bylo hledani korelaci s tzv. Hoffmeisterovymi fadami. Bylo
studovano velké mnozstvi rozmanitych systému od malych modelovych struktur az po celou
fadu proteinu. Zakladem byly klasické molekularné-dynamické simulace na néz navazovaly
kvantové-chemické vypocty. V pfipadé HIV proteazy byla navrzena hypotéza vysvétlujici
rozdily v aktivité enzymu v zavislosti na pfitomnosti rdznych iontd v aktivnim misté.

Podnéty pro diskuzi pfi obhajobé:

1) V prfedlozenych publikacich je pouzita cela fada vypocetnich metod pocinaje klasickymi
molekularné-dynamickymi simulacemi pfed ab initio molekularni dynamiku az po kvantové-
chemické vypocty. K tomu byla vyuZita cela fada softwarovych baliki (GROMACS, AMBER,
CP2K/Quickstep, Gaussian03). Které typy vypoctll R.V. sam aktivné provadél? V teoretické
Casti disertaCni prace je minimalistickymi prostfedky (dvé strany textu) pojednano pouze o
metodé klasické molekularni dynamiky. Proto predpokladam, Ze R.V. provadél klasické
molekularné dynamické simulace prostfednictvim softwarového baliku GROMACS a
AMBER. Podilel se také na kvantové-chemickych vypoctech, parametrizaci silovych poli &i
ab initio molekularné-dynamickych simulacich?

2) Autor v teoretické Casti prace zminuje, ze metoda molekularni dynamiky byla v literatufe
jiz mnohokrat podrobné popsana. Ziejmé aby nenosil dfivi do lesa, tak sam pak podrobnéji
pojednava pouze o jednotlivych typech interakénich potenciald v silovém poli. Jaky
algoritmus se pouziva pro numerické feSeni Newtonovych pohybovych rovnic v ramci



metody molekularni dynamiky? Jaké jsou jeho pfednosti? Jaké algoritmy se pouzivaji pro
kontrolu teploty a tlaku simulovaného systému?

3) Proc se pfi parametrizaci silovych poli v ramci metody RESP pro ur€eni parcialnich naboju
pouziva pravé metoda HF/6-31G* ?

4) V publikaci 16. ,Molecular model of a cell plasma membrane with an asymmetric
multicomponent composition: Water permeation and ion effects® je pfi pouziti Bergerova
,2united atom“ silového pole nékolikrat zaznamenan prachod molekuly vody bunécénou
membranou. V dalSich publikacich jsou prezentovany vysledky srovnatelné dlouhych
trajektorii ziskanych pomoci ,all atom® silovych poli. Byl v jejich pribéhu nékdy pozorovan
prtichod molekuly vody membranou?

5) Klasické molekularné-dynamické simulace byly provadény prostfednictvim softwarovych
baliki GROMACS a AMBER. Ktery z nich byl efektivngjSi pfi realizaci paralelizovanych
vypoctu? Pomoci jakého hardwaru, poCtu CPU atd. byly ziskany velmi dlouhé trajektorie
v pfipadé MD simulaci bunéCnych membran? Kolik dni popf. tydnl trvalo napocitani
trajektorii o délce 100-200 ns ?

Predlozena prace prezentuje impozantni sérii originalnich vysledk velmi dobré urovné. Je
tfeba zduraznit, Ze pocet publikaci v podstaté naplfiuje pozadavky kladené na Univerzité
Karlové na praci habilitaéni !!! PoZzadavky kladené na praci disertatni mnohonasobné
pfesahuje. Proto zcela jednozna&né doporuduji praci uznat jako doktorskou disertaci.
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