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Magdalény Nejedlé

V předkládané bakalářské práci na téma Molekulové simulace acidoba-
zického chováńı oligopeptid̊u se jej́ı autorka zabývá simulacemi ionizačńıho
chováńı čtyř pentapeptid̊u složených z alaninu, glycinu, kyseliny glutamové
a histidinu, pomoćı zhrubených model̊u.

Použit́ı zhrubených model̊u má, na rozd́ıl od atomistického rozlǐseńı, mno-
hem nižš́ı nároky na výpočetńı čas. Přesto je ale namı́stě klást si otázku, zda
jsme při tvorbě zhrubeného modelu v procesu zjednodušováńı nezašli př́ılǐs
daleko a zda výsledky poskytnuté simulacemi pomoćı př́ılǐs jednoduchého
modelu ještě dokáž́ı obstát v porovnáńı s výsledky z atomistických simu-
laćı nebo dokonce s experimentem. Autorka předkládané práce právě takové
srovnáńı provád́ı. Ve své práci použila dva modely peptid̊u, one-bead model
a two-bead model, které se od sebe lǐśı stupněm zjednodušeńı popisovaného
systému.

Posuzovaná práce má všechny náležitosti vědecké práce v oboru. Autorka
nejprve krátce a věcně popsala acidobazické rovnováhy, zhrubené modely a
použité metody molekulových simulaćı – molekulovou dynamiku a konstantńı
pH soubor. Zde podotýkám, že použité modely mohly být popsány detailněji.
Dále autorka ve stručnosti nast́ınila, jak zpracovávala surová simulačńı data.
Samotné výsledky svých simulaćı zasadila do kontextu současného stavu
poznáńı v oboru. Zároveň z literatury vybrala vhodná komplementárńı si-
mulačńı a experimentálńı data pro porovnáńı s vlastńımi výsledky. Z přiložených
graf̊u je jasně vidět, že data z této práce velmi dobře doplňuj́ı nejen kvalita-
tivně, ale i kvantitativně dostupná data z literatury.

Avšak, žádná práce neńı naprosto bez chyb a proto bych autorku ráda
požádala o doplněńı a vysvětleńı alespoň některých z následuj́ıch bod̊u:

• Proč je zvolená iontová śıla zrovna 0, 001 mol dm−3 a koncentrace pep-
tidu 1, 56 × 10−4 mol dm−3? Jaké jsou tyto hodnoty v porovnáńı s fy-
ziologickými podmı́nkami nebo v porovnáńı s podmı́nkami při experi-
mentech s peptidy in vitro?

• Můžete porovnat časovou náročnost simulaćı s použit́ım one-bead a
two-bead modelu?



• Jaká je velikost jednotlivých segment̊u (kuliček) v použitých modelech
peptidického řetězce? Jsou všechny segmenty stejně velké? Je nějak
zohledněno, že v one-bead modelu jeden segment odpov́ıdá dvěma seg-
ment̊um v two-bead modelu? Můžete porovnat velikost segment̊u ve
Vašich modelech se skutečnými velikostmi, např. se vzdálenostmi sou-
sedńıch Cα uhĺık̊u v peptidických řetězćıch, jejichž struktury jsou do-
stupné v PDB?

• Jaké jsou hodnoty ostatńıch parametr̊u použitého modelu, εWCA a k
harmonického potenciálu? Jsou tyto hodnoty stejné pro všechny typy
segment̊u? Pokud ano, jsou tedy v two-bead modelu vazby Cα − Cα

stejně pevné jako vazby Cα uhĺıku s postranńım řetězcem?

• Na straně 36 ṕı̌sete:”...Ještě jednodušš́ı one-bead model vykazuje sys-
tematicky větš́ı odchylku od ideálńıho chováńı než two-bead model a
také větš́ı odchylku od experimentálńıch dat...”
Z přiložených graf̊u mi připadá, že výsledky źıskané pomoćı one-bead
a two-bead modelu jsou v rámci chyby téměř stejné. Bylo by zaj́ımavé
porovnat tuto shodu např. s využit́ım testováńı hypotéz.

• Na straně 36 dále ṕı̌sete:”...pepKalc předpov́ıdá menš́ı odchylku od
ideálńıho chováńı než naše simulace...”
Postup v pepKalc je založen na použit́ı jiné metody.

Závěrem je třeba ř́ıci, i že přes množstv́ı dotaz̊u, které zde uvád́ım, mě
práce zaujala, hlavně svou čtivost́ı a srozumitelnost́ı. Velmi oceňuji provedeńı
graf̊u. Předpokládám, že v této podobě jsou již připraveny do rukopisu k
publikaci v odborném časopise. Práci pokládám za výbornou a doporučuji k
obhajobě.
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