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Slovni vyjiadreni, komentiie a pripominky vedouciho/oponenta:

Pomoci Ramanovy optické aktivity (ROA) lze ziskat cenné informace o prostorové struktufe
studovanych molekul. Pfirozenym objektem studia pro Ramanovu optickou aktivitu jsou téméf
viechny flexibilni, biologicky vyznamné molekuly. Sirdi aplikaci ROA dosud bréni nejen znacnd
experimentdlni naroCnost ale také slozity teoreticky aparédt potfebny k interpretaci spekter. Proto
cilem diplomové prace Jany Hrudikové bylo proméiit ROA spektra vybraného souboru
)ednoduchych peptidd a pfipadné 1 dalsich modelovych latek a ve spolupraci s Doc. P. Boufem
7z Ustavu organické chemie a biochemie AV CR rozvijet vypocetm postupy pro komplexni
interpretaci ROA spekter aminokyselin a jednoduchych peptidd pii zahrnuti realistickych modell
rozpoustédla i flexibility studovanych molekul. Diplomové prace souvisi s fedeni projektu GACR
202/07/0732 "Konformadni flexibilita peptidi v roztoku".

Jako vedouci mohu konstatovat, Ze diplomantka stanovené naro¢né tkoly zvladla a splnila.
Béhem jejich feSeni projevila pili a prokdzala zna¢nou invenci, zruénost i mimotadnou peclivost jak
pfi vypoétech, tak pfi experimentech. Diplomové préce je sepsana piehledng a &étiveé, s minimem
chyb &i formulacnich nepiesnosti a na velmi dobré grafické trovni. Nadprimérny rozsah prace (125
stran) 1 bohaty seznam literarnich odkazi (76 citovanych praci) je odrazem mimotadného usili
diplomanty, jejtho pracovnfho nasazeni, §ife feSenych problémil a bohatosti dosaZenych vysledk.
Krom nezbytného uvodu a z&véru je prace rozélenéna do péti kapitol. Prvni kapitola vénovéna
struktufe peptidd z pohledu ROA spektroskopie, druhd kapitola pak vypolthm ROA spekter ab
initio metodami veetn€ ptistuph k porovndvani naméfenych a vypoctenych spekter. Ve tfeti az paté
kapitole jsou prezentovany a diskutovany vysledky diplomové price tykajici se histidinu (kapitola
3), cyklického hexapeptidu ¢(Phe-D-Pro-Gly-Arg-Gly-Asp) pfedstavujictho model pro studium B-
otolek a antiparalelniho B-sklddaného listu (kapitola 4) a modelového fragmentu Phe-D-Pro, jehoZ
prispévek je v Ramanove spektru hexapeptidu dominantni (kapitola 5). Népli diplomové prace byla
v pribéhu feSeni upfesiovana. Kvuli znaénym problémim s méfenim na histidinovymi vzorcich
(vysoké fluorescenéni pozadi a nedostateénad stabilita nékterych vzorkd, kterd je nutnou podminkou
pro Casové naroéné ROA experimenty) se naSe pozornost a dlraz pfesunula na simulaci a
interpretaci Ramanovych a ROA spekter cyklického hexapeptidu a posléze i jeho fragmentu.

Neékteré diléi vysledky diplomové prace diplomantka prezentovala formou posteru na
1% International Conference on Vibrational Optical Activity v Manchesteru v srpnu 2008.
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