Posudek Skolitele bakalarské prace

B&hem prace na svém bakalafském projektu “Molekulové simulace acidobazického chovani
oligopeptidu” ziskala Magdaléna Nejedla fadu znalosti a dovednosti, které jsou vyuzitelné
nejen pro praci v chemickém vyzkumu, ale Ize je vyuzit i mimo oblast chemie. Hlavnim
vystupem prace jsou nové védecké poznatky ziskané ze simulaci. Po dalSim rozSifeni a
dopInéni pravdépodobné povedou k odborné publikaci v impaktovaném Casopise.

Protoze predlozena bakalafska prace mulze na prvni pohled pusobit ponékud struéné,
povaZzuji za vhodné zminit, Ze za ni stoji znaéné mnozstvi prace, které neni na prvni pohled
viditelné. Aby mohla sv(j projekt feSit, musela Magdaléna rozSifit svoje znalosti z rlznych
oblasti, které nejsou obvyklou soucasti studia medicinalni chemie, konkrétné zaklady
programovani v jazyku python a prace v operac¢nim systému Linux. Dale si musela doplnit
znalosti z fyziky a ze statistické termodynamiky. Toto rozSifeni znalosti vyzadovalo zna¢né
usili a ¢asovou investici, ackoliv samo o sobé& nevedlo na vystupy, které by Slo zahrnout
mezi vysledky bakalarského projektu. Pfedstavovalo jakousi vstupni podminku, jejiZ spinéni
umoznilo, Ze byla schopna samostatné realizovat simulace a zpracovat jejich vystupy.

Soubézné s rozSifovanim svych znalosti pfipravila Magdaléna s mou pomoci sérii skriptu pro
spousténi svych vlastnich simulaci za danych podminek (pH, koncentrace peptidu,
koncentrace soli). Nasledné pfipravila skripty pro automatizovanou statistickou analyzu
vystupu a grafickou prezentaci vysledkl. Spravnost svych simulaci a analyzy pak otestovala
naro¢né pripravé provedla simulace vybranych peptidi pomoci dvou rlznych modelld. K
sestaveni modell pouzila knihovnu “sugar”, kterou vyviji postdoc Pablo Blanco pro
zjednodusSeni coarse-grained simulaci rliznych peptidu, které provadime v nasi skupiné.
Tato knihovna zatim neni zcela dokon€ena, nicméné&, Magdaléna byla jejim prvnim
“testovacim” uzivatelem. Diky jeji praci se nam povedlo odhalit nedostatky prvnich verzi
knihovny i nékteré chyby v nastaveni parametrd modelu, které nebyly na prvni pohled
viditelné, protoze mély jen maly vliv na konecny vysledek. Samotné provedeni simulaci
peptidid a jejich nasledné zpracovani do bakalarské prace pak predstavovalo jen maly
zlomek prace, kterou Magdaléna na svém projektu udélala, avSak jediné tato Cast prace
vedla k hmatatelnym a prezentovatelnym vysledkim.

Na zavér bych rad ocenil spolupraci s Magdalénou pfi interpretaci vysledkd a pfi jejich
srovnavani s daty z literatury. Samostatné navrhovala rizné postupy pro srovnani svych
vysledkl jak se simulacemi tak s experimentalnimi daty z literatury. Toto srovnani
pfedstavuje nelehky ukol s ohledem na to, Ze neni pfedem jasné jaké vstupni hodnoty pKa
jsou ty spravné. Nékteré postupy jsme nestihli vyzkoudet pfed odevzdanim bakalarské
prace, nicméné, timto nasSe snaha nekoncéi. Pfedpokladame, ze po podrobnéjSim srovnani,
v€etné pouziti rdznych vstupnich hodnot pKa a srovnani s velmi rychlym programem
pepKalc, vyusti nase usili v odbornou publikaci.

Na zakladé vySe uvedeného doporucuji pfedloZzenou praci Magdalény Nejedlé k obhajobé a
navrhuji hodnoceni “vyborné”.
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