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Diplomova prace Be. Vlastimila Zimy se zabyva simulacemi molekulove

dynamiky aplikovane na biologicky relevant™ systemy, jako jsou nukleove

kyseliny, bilkoviny a fosfolipidove membrany. Prace ma pomerne rozsahly uvod

s peknym prehledem problematiky nukleovych kyselin, bilkovin, membran a viru.

Kratce jsou take uvedeny zakladni pojmy z molekulove dynamiky s durazem na

metody vypoctu volne energie. Popis vlastni prace diplomanta se pak tyka

testovani propagatoru pro molekulovou dynamiku a rady zajimavych aplikaci.

Diplomant studoval strukturu aktivniho mista polymerasy viru HCV a HIV, jakoz i

pruchod molekul pres lipidovou membranu a modelove i pres rozhrannf

voda/para. Ziskane vysledky jsou v praci podrobne a pfehledne popsany a

dokumentovany celou radou ilustraci. K praci nemam zadne zasadni vyhrady,

presto si dovolim nekolik poznamek a dotazu:

1. Kapitola 2.2 velmi podrobne popisuje ziskane vysledky. Chybi mi vsak

nejake prehledne shrnuti, ze ktereho by jasne vyplynulo, k cemu studie

slouzila a kam pripadne smeruje dalsi usili.

2. V kapitole 2.3 by me zajimalo, zda ziskany profil volne energie methanu

souhlasi s experimentem (napf. s Henryho konstantou) ci jinymi

simulacemi.

3. Ostre minimum na profilu volne energie guanosinu v Obr. 2.41 se mi jevi

spise jako artefakt simulace nezjako realny efekt. Ocenil bych proto

autoruv komentar.
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Zaverem je mi potesenim doporucit disertacni praci Be. Zimy k obhajobe a

navrhnout vyborne hodnoceni.

doc. Mgr. Pavel Jungwirth, DSc.


