
Posudek disertacni prace Mgr. Josefa KAPITANA

Pfedlozena disertacni prace Mgr. Josefa Kaptana, nazvana ,,Teoreticky a experimentalni
rozvoj Ramanovy opticke aktivity jako melody studia biomolekul ve vodnem prostfedi" je
zhruba stostrankovym puvodnim textem autora. ktery je prolozen cclkem peti pfilohami.
publikacnimi vystupy v ruznem stadiu zpracovani (od pracejiz publikovane pfes prace pfijate
redakcemi az po jednu pfipravcnou k odeslani). Publikacni vystupy tak nejsou tradicni
pfilohou pfedkladane prace, ale jcji nedilnou soucasti. Prace pfedstavuje souhrnnou vedeckou
studii, zahrnujici jak narocnou experimentalni praci v oblasti vyvoje merici aparatury a
mefeni spekter Ramanovy opticke aktivity (ROA) a Ramanovych spekter biomolekul, tak
teoretickou praci v oblasti simulace spekter nedilne spojenou s vyvojem postupu pro
zpracovani a vyhodnocovani dat. Veskere dosazcne vysledky jsou pak evidentne podlozeny
hlubsimi znalostmi stavu problematiky, a to opet vyvazene jak v oblasti experimentalni, tak
vypocetni.

Po vseobecneji formulovanem uvodu naslcduje velmi uzitecna cast, jasne, pfimefene
strucne a konkretne formulujici cile pracc. Velmi uzitecna je nasledujici kapitola venovana
Ramanove opticke aktivile z pohledu experimentalnich pfistupu a dosud pomoci ROA
studovanym molekularnim systemum. Informacne bohaty text s fadou odkazu na publikovane
studie vhodne doplneny schematy a obrazky svedci o autorove vyborne orientaci v danc
problematice. Nemene obsahove pfinosna je tfeti kapitola venovana simulacim spekter, resp.
teorii ROA. Ctvrta kapitola je jiz venovana vysledkum prace autora, a to v oblasti budovani
ROA spektrometru a jeho optimalizacnich upravach ROA, ladeni spektrometru pfed
experimentem, nutneho software pro fizeni experimentu a zpracovani zaznamenavanych dat,
metodologii pfipravy vzorku pro minimalizaci rizika vyskytu spektralnich artefaktu a rizika
poskozeni ci zniceni vzorku behem narocneho experimentu. Je patrne, ze velka peclivosl byla
venovana ziskani relevantnich spektralnich dat s minimalizaci fady rusivych vlivu, at' jiz
optimalizaci postupu zaznamu dat, tak i jejich nasledneho matematickeho zpracovani. Pata
kapitola je pak venovana namcfcnym a simulovanym spektrum logicky na sebe navazujiei
serie biomolekul. Zde je pruvodni text autora pomernc strucny, nekde jde spise o casti textii
pfilozenych publikaci pfevedenych do ccskeho jazyka. Nicmene, vlozene texty publikacnich
vystupu obsahuji veskere relevantni informace. Na publikacich uvedenych v kapitole 5.4
venovane ,,hingc" peptidu a jeho analogu je patrne, jak osidna je vedecko-vyzkumna prace,
kdy dalsi dosazene vysledky zpochybni pfcdchozi zdanlive bezproblemovou interpretaci
nekterych spektralnich rysu a nutne vedou k hlubsimu zamysleni nad interpretaci dat a
nutnosti pouzivani kritickeho mysleni jak ve vztahu k vlastnim, tak k publikovanym
vysledkum. Zaver prace shrnuje veskere dosazene vysledky, jez odpovidaji v uvodu
formulovanym cilum, a tak cele dilo bezkonfliktne uzavira.

K. odborne urovni puvodniho textu stejne jako pfilozenych publikaci nemam
vyznamnejsich pfipominek pouze nize si dovolim uvest nekolik dotazu. K praci mam nejprve
nekolik ryze formalnich pfipominek. V uvodu prace je uveden seznam zkratek, ktery je vsak
evidentne neuplny (napf. zkratky CIS, CIS, COM, DOG, HF, KS, NNZ, TTL, v nem chybeji).
Pocet pfeklepu ci typograflckych chyb je docela maly. Na strane 15 ncvidim duvod k uvadeni
velkych pismen na za^atku jmen nekterych pouzivanych latek (obzvlaste, kdyz u jinych latck
tento styl pouzit neni). na str. 16 ma byt ,,cysleinu" (misto chybneho ,,systeinu"), na teze
strance neni spravne pouzit termin ,,amidovou", na str. 17 chybi mezera mezi slovy
,,pcptidoveho fetezce", na str. 21 chybi vhodna pfedlozka za slovem ,,citliva", na str. 26 chybi
mezera mezi teckou za vetou a slovem ,,Zde". Na str. 35 je v rovnici 3.47 uvedena promenna
EKS. oznacena v pfedchazejici casti vety jako celkova energie, nize pak je pouzit termin ,,KS
energie" kde trochu formalne postradam uvedeni vazby tohoto pojmu na £Ks, pfip. na vyse
uvedena jmena Kohn a Sham. Na str. 40 je ve vete zacinajici slovem ,.Prakticky" uvedeno
dvojmo sloveso ,je". Na str. 41 je pak zdvojeni slov ,,casu case", ma byt pouze ,,casu". Na str.



42 ma byt ,,Tato" misto uvadeneho ,,Tuto". Na str. 43 dole (zacatek posledniho odstavce)
chybi oddeleni vlozene vztazne vety carkami. Na str. 49 stejne jako na str. 51 jsou objemy
vzorku uvadeny v um misto spravncho ul. Na str. 52 je v pfedposlednim odstavci navic
sluvko ,,a" pfed slovem ,,napojen". Na str. 78 je zfejme chybne odkazovano na obr. 4.17, kdyz
spravny odkaz ma byt na obr. 4.18. Na str, 82 chybi vysvetleni zkratky TFE v textu (je pouze
v seznamu zkratek v uvodu prace). Na str. 84 chybi carka pfed sluvkem ,,tak". V pfiloze 1 na
str. 4 chybi tecka za vetou (na konci odstavce pfed podkapitolou ,,Method"). V teze pfiloze by
si tabulka I zaslouzila peclivejsi zarovnani sloupcu. V teze pfiloze 1 u souhrnu popisu obrazku
je navic tecka (zdvojena tecka) za posledni vetou uvedenou pro ,,Figure 5". Na str. 5 pfilohy 2
nerozumim terminu ,,pseudoration coordinates" - prosim autora bud' o ujisteni o torn, ze se
jedna o pfeklep, nebo o vysvetleni pojmu. Na str. 8 teze pfilohy chybi mezera mezi cislem
1600 a jednotkou cm"1. U popisu ,,Figure 5" (str. 20 teze pfilohy 2) chybi velke pismeno na
zacatku popisu a zcela jiste pfeklepem je v popisu uvedene slovo ,,Boltzpan". U popisu
,,Figure 7" (str. 22 teze pfilohy) ma byt uvedeno CO2 (tj. cislo dvt; v dolnim indexu). Na str.
92 je ponSkud nesYastne souslovi ,,s vyjimkou kromS".

Nyni bych si dovolil pfistoupit k mym, vyse avizovanym dotazum.
I/ Autor na vice mistech pouziva termin ,,rozsah fundamentalnich vlnoctu". V zav£ru

prace ho i specifikuje cisly (100 - 2300 cm"1). Prosim pekn£ autora o vysvetleni, co pfesne
uvedenym terminem mini a proc ho pak vztahuje k uvedenemu spektralnimu intervalu.

2/ Na str. 93 vlastniho textu, resp. v pfiloze 3 (str. 10) autor uvadi odlisne polohy pasu
pfifazeneho vibraci amid I pro Ramanova spektra mefena ve vode a v trifluoroethanolu.
V teze spektralni oblasti jsou patrne (z ,,Figure 3"pfilohy 3) i odlisnosti v korespondujicich
ROA spektrech, jejichz diskusi jsem v textu prace ani pfilohy nenasel. Prosim pekne, mohl by
autor alespon struCnfe diskutovat pravdepodobne pfifciny pozorovanych efektu (zmena polohy
i intenzity) v uvedenych ROA spektrech a porovnat informacni vypoved1 ROA spekter
s odpovidajicimi Ramanovymi spektry (vsechna data jsou uvedena ve ,,Figure 3" pfilohy 3).
Uvazuje autor o dalsim studiu uvedene latky vjinych rozpoustedlech Ci o studiu uvedeneho
jevu pro dalsi latky?

3/ Posledni muj dotaz (trojdotaz) se tyka studie ,,hinge" peptidu, kdy autor v zaveru sve
prace uvadi: ,,Hinge peptid je take idealnim modelovym systemem pro studium disulfidove
vazby, ktera doposud nebyla pomoci ROA zkoumana.'" Ptam se, je ,,hinge" peptid skutefine
tak idealnim modelovym systemem, jestlize se v jeho ROA spektrech nepodafilo spolehlive
identifikovat vibraci v(S-S). Dale se ptam, jaka je pfedpokladana interpretace pasu 523 cm"1

pozorovaneho jak v ROA spektru ,,hinge" peptidu, tak jeho methioninoveho analogu (,,Met
analogu") (Figure 3 pfilohy 5). A posledni casti meho trojdotazu je otazka na volbu vhodne
dalsi latky pro pokradujici snahu o studium disulfidickych mustku pomoci ROA
spektroskopie.

Vyse uvedene drobne formalni pfipominky nemaji vliv na celkove vysokou kvalitu
pfedkladane prace a dotazy nejsou vyvolany nedostatecnostmi v textu prace, naopak
vychazeji ztoho, ze se jedna o praci prukopnickou, a tudiz evokujici otazky o jejim
pokracovani.

Celkove hodnotim predkladanou pr^ci jak po strance odborne, tak formalni jako
velmi zdafilou, splnujici ci spise prevysujici kriteria kladena na disertacni prace a pine
dokumentujici kvalifikaci disertanta. Vfele doporucuji predlozenou praci k obhajobc.
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