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Slovni vyjadfeni, komentaf e a pfipominky vedouciho/oponenta:
Pomoci Ramanovy opticke aktivity (ROA) Ize ziskat cenne informace o prostorove struktufe

studovanych molekul. PfirozenjTtn objektem studia pro Ramanovu optickou aktivitu jsou temef
vsechny flexibilni, biologicky vyznamne molekuly. Sirsi aplikaci ROA dosud bram' nejen znacna
experimentalni narocnost ale take slozity teoreticky aparat potfebny k interpretaci spekter. Proto
cilem diplomove prace Jany Hrudikove bylo promerit ROA spektra vybraneho souboru
jednoduchych peptidu a pfipadne i dalsich modelovych latek a ve spolupraci s Doc. P. Boufem
zUstavu organicke chemie a biochemie AV CR rozvijet vypocetni postupy pro komplexnf
interpretaci ROA spekter aminokyselin a jednoduchych peptidu pfi zahmuti realistickych rnodelu
rozpoustedla i flexibility studovanych molekul. Diplomova prace souvisi s feseni projektu GACR
202/07/0732 "Konformacni flexibilita peptidu v roztoku".

Jako vedouci mohu konstatovat, ze diplomantka stanovene narocne ukoly zvladla a splnila.
Behem jejich feseni projevila pili a prokazala znacnou invenci, zrucnost i mimofadnou peclivost jak
pfi vypoctech, tak pfi experimentech. Diplomova prace je sepsana pfehledne a ctive, s minimem
chyb ci formulacnich nepfesnosti a na velmi dobre graficke urovni. Nadprumerny rozsah prace (125
stran) i bohaty seznam literarnich odkazu (76 citovanych praci) je odrazem mimofadneho usili
diplomanty., jejiho pracovniho nasazeni, sire fesenych problemu a bohatosti dosazenych vysledku.
Krom nezb>^tneho livodu a zaveru je prace rozclenena do peti kapitol. Prvni kapitola venovana
struktufe peptidu zpohledu ROA spektroskopie, druha kapitola pak vypoctum ROA spekter ab
initio metodami vcetne pfistupu k porovnavani namefenych a vypoctenych spekter. Ve tfeti az pate
kapitole jsou prezentovany a diskutovany vysledky diplomove prace tykajici se histidinu (kapitola
3), cyklickeho hexapeptidu c(Phe-D-Pro-Gly-Arg-Gly-Asp) pfedsta\oijiciho model pro studium p-
otocek a antiparalelniho p-skladaneho listu (kapitola 4) a modeloveho fragmentu Phe-D-Pro; jehoz
pfispevek je v Ramanove spektru hexapeptidu dominantni (kapitola 5). Naplfi diplomove prace byla
v prubehu feseni upfesnovana. Kvuli znacnym problemum s mefenim na histidinOA'ynii vzorcich
(vysoke fluorescencni pozadi a nedostatecna stabilita nekterych vzorku, ktera je nutnou podminkou
pro casove narocne ROA experimenty) se nase pozornost a duraz pfesunula na simulaci a
interpretaci Ramanovych a ROA spekter cyklickeho hexapeptidu a posleze i jeho fragmentu.

Nektere dilci vysledky diplomove prace diplomantka prezentovala formou posteru na
1st International Conference on Vibrational Optical Activity v Manchesteru v srpnu 2008.
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