Oponentsky posudek bakalarské prace
Magdalény Nejedlé

V predkladané bakalaiské praci na téma Molekulové simulace acidoba-
zického chovdni oligopeptidi se jeji autorka zabyva simulacemi ioniza¢niho
chovéani ¢tyf pentapeptidu slozenych z alaninu, glycinu, kyseliny glutamové
a histidinu, pomoci zhrubenych modelt.

Pouziti zhrubenych modelu mé, na rozdil od atomistického rozliseni, mno-
hem nizsi naroky na vypocetni cas. Pfesto je ale namisté klast si otazku, zda
jsme prii tvorbé zhrubeného modelu v procesu zjednodusovani nezasli prilis
daleko a zda vysledky poskytnuté simulacemi pomoci pfilis jednoduchého
modelu jesté dokazi obstat v porovnani s vysledky z atomistickych simu-
laci nebo dokonce s experimentem. Autorka predklddané prace pravé takové
srovnani provadi. Ve své praci pouzila dva modely peptidu, one-bead model
a two-bead model, které se od sebe 1isi stupném zjednoduseni popisovaného
systému.

Posuzovand prace ma vsechny nalezitosti védecké prace v oboru. Autorka
nejprve kratce a vécné popsala acidobazické rovnovahy, zhrubené modely a
pouzité metody molekulovych simulaci — molekulovou dynamiku a konstantni
pH soubor. Zde podotykam, ze pouzité modely mohly byt popsany detailnéji.
Déle autorka ve strucnosti nastinila, jak zpracovavala surova simulacni data.
Samotné vysledky svych simulaci zasadila do kontextu soucasného stavu
poznani v oboru. Zaroven z literatury vybrala vhodna komplementarni si-
mulacni a experimentalni data pro porovnani s vlastnimi vysledky. Z prilozenych
grafu je jasné vidét, ze data z této prace velmi dobte doplnuji nejen kvalita-
tivné, ale i kvantitativné dostupna data z literatury.

Avsak, zadna prace neni naprosto bez chyb a proto bych autorku rada
pozadala o doplnéni a vysvétleni alespon nékterych z nasledujich bodu:

e Pro¢ je zvolend iontové sila zrovna 0,001 moldm™2 a koncentrace pep-
tidu 1,56 x 10~*moldm™3? Jaké jsou tyto hodnoty v porovnani s fy-
ziologickymi podminkami nebo v porovnani s podminkami pfi experi-
mentech s peptidy in vitro?

e Muzete porovnat ¢asovou narocnost simulaci s pouzitim one-bead a
two-bead modelu?



e Jaka je velikost jednotlivych segmentu (kulicek) v pouzitych modelech
peptidického tetézce? Jsou vSechny segmenty stejné velké? Je néjak
zohlednéno, ze v one-bead modelu jeden segment odpovida dvéma seg-
mentum v two-bead modelu? Muzete porovnat velikost segmentu ve
Vagich modelech se skutecnymi velikostmi, napt. se vzdalenostmi sou-
sednich C, uhliku v peptidickych fetézcich, jejichz struktury jsou do-
stupné v PDB?

e Jaké jsou hodnoty ostatnich parametru pouzitého modelu, eyca a k
harmonického potencialu? Jsou tyto hodnoty stejné pro vsechny typy
segmentu? Pokud ano, jsou tedy v two-bead modelu vazby C, — C,
stejné pevné jako vazby C, uhliku s postrannim tetézcem?

e Na strané 36 pisete:”...Jesté jednodussi one-bead model vykazuje sys-
tematicky vétsi odchylku od idedlniho chovani nez two-bead model a
také vétsi odchylku od experimentalnich dat...”

Z prilozenych grafu mi pripada, ze vysledky ziskané pomoci one-bead
a two-bead modelu jsou v ramci chyby témeér stejné. Bylo by zajimavé
porovnat tuto shodu napi. s vyuzitim testovani hypotéz.

e Na strané 36 ddle pisete:”...pepKalc predpovida mensi odchylku od
idedlniho chovani nez nase simulace...”
Postup v pepKalc je zalozen na pouziti jiné metody.

Zavérem je treba Tici, i ze pres mnozstvi dotazu, které zde uvadim, mé
prace zaujala, hlavné svou ¢tivosti a srozumitelnosti. Velmi ocenuji provedeni
grafu. Predpokldadam, ze v této podobé jsou jiz pripraveny do rukopisu k
publikaci v odborném ¢asopise. Praci pokladam za vybornou a doporucuji k

obhajobeé.
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