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Oponentsky posudek diplomové prace Kristyny Pluhackové

Sle¢na Kristyna PluhdCkova vypracovala svou diplomovou préci na téma Ab initio kvantoveé-
chemické vypolty peptidd a biomolekuldrnich komplexd v plynné fézi. Pozitivné hodnotim, Ze
price je napséna v anglickém jazyce, stylisticky jasné a pouze s minimélnim mnoZstvim
preklept. Soudasné vysoce hodnotim grafickou kvalitu obrdzkd. Presto se autorka nevyhnula
v textu nékterym drobnym nepfesnostem, napt. na str.12 je uvedeno je, Ze SCS-MP2 metoda je
pravda. Na str. 13 autorka tvrdi, Ze SCS(MI)-MP2 metoda se li§f od SCS-MP2 prohozeni'm
Skélovacich faktord, aékoliv u SCS(MI)-MP2 byly Skélovacich faktory specidlné
parametﬁéovény pro poskytnut{ hodnoveérnych interakénich energif slabé vazanych komplexd.
Soudasti prace jsou 3 pfilohy, které tvoti védecké €lanky, které byly nebo budou publikované
v prestiZznich zahrani¢nich ¢asopisech, pfi¢emZ prvni dva jiZ pro§ly néroénym recenznim fzenim.
U t€chto ¢ldnki je Kristyna PlubdCkova druhou autorkou. |

Vybrand problematika patf{ v soucasné dobé k “hot topic” tématiim. Studium biologickych
systém{ v plynné fézi, at’ uZ za pouZiti prekotné se rozvijejicich experimentdlnich i velmi
néro€nych teoretickych metod predstavuje kli€ k poznani biologickych interakei a struktury
biopolymerti opro§téné od vlivu rozpustédla.

Prvni &ast vysledk( se tykéd vytvoreni referenéni databdze energii a struktur 26 oligopeptidd
obsahujich aromaticky postranni fetézec. Aby mohla byt takovéd databdze hodnovérnd, je tfeba
pouZit co nejpfesngj§i metodu za ‘pouiiti velké béze atomovych orbitald, v daném p¥ipad&
s vyuZitim metody MP2 s daty extrapolovanymi na nekoneénou bazi a korigovanymi na droveti
CCSD(T). Takovéd databdze je velmi uZite¢nd, protoZe umoZiiuje snadno urit pouZitelnost
riznych levnéjsich kvantové-chemickych i empirickych metod pro studium podobnych molekul.
Autorka poukazuje ve své srovndvaci studii n€kolika vybranych metod na selhan{ silového pole
Amber a nezbytnost zahrnut{ disperzni energie u metod funkcionélu hﬁstoty.

Druhd &ést prace se tyka ureni stfuk’cury a spravného pfifazen! vibra¢nich frekvenci komplexu

guanin- kyselina aspartova na ziklad® experimentélng nams&¥eného IC spektra. Situace je v tomto



piipad€ velmi komplikovan4, nejenom pro zna&ny polet konformaci komplext, ale i pro mo#ny
vyskyt n€kolika tautomertl guaninu a protonované formy aspartové kyseliny. Nehled¥ na tyto
komplikace se autorce podafilo Usp&§ng nalézt takové struktury, jejich# teoreticky spottend
spektra velmi dobfe odpovidaji experimentalnim.

V zévéretné Easti se autorka pokouSela urit reakéni bariéry mezi riznymi konformacemi peptida
vplynné fizi na zdklad€ Cetnosti pfechodd mezi jednotlivymi strukturnimi typy. Strukturni
flexibilita byla ziskédna na zdklad€ on the fly molekulové dynamiky s vyuZitim semiempirické
metody DFT-B-D. Autorka ukazuje, Ze bariéry mezi pfechody jsou ve v&t§in€ p¥ipadt velmi
nizké a za pokojové teploty jsou konformaéni zmé&ny pomé&mé snadné.

Celkov€ hodnotim préci Kristyny Pluhd¢kové jako mimofadng kvalitni, p¥iemz zvl4st& ocetiuji
schopnost autorky zvladnout prakticky celou $kdlu teoretickych metod, jednozna&né formulovat

dosaZené zavery, a proto viele jeji praci doporuduji k obhajobg.

Otazky k obhajobé:

1. Vpublikaci nenf jasn€ ureno, vjakém rozsahu byla pro vypodty pouZita
approximace ,,density fitting” (resolution of identity). MuliZete to n&akym zptisobem
upfesnéno?

2. V tabulkéch 3.5., resp. 3.6 na str. 34 a 37 je uvedeno , Ze anharmonickym vypo&tem
byly ziskény hodnoty pro OH stretch ve vodikové vazbg 2200, rsp.- 1800 cm™. Tak nizké
hodnoty pro tuto vibraci , a je OH skupina sougdst{ silné vodikové vazby, jsou pro mé&
prekvapujicf -otekéval bych Serveny posun v ¥adu n&kolika stovek cm™ oproti standardni
hodnot¥ OH vibragni frekvence 3600 cm™. Do jaké miry je tento vysledek realisticky?

3. Do jaké miry jsou cenné hodnoty reakénich bariér peptidd aplikovatelné na redlné
prostfedi butlky, tj. jakou roli na jejich hodnoty miZe hrét voda a piftomnost

zwitterionové formy peptidu?

V Praze ,18.5. 2009

Mgr. Martin Kabel4¢, PhD.



