Posudek disertaéni prace Mgr. Josefa KAPITANA

Predlozena disertaéni prace Mgr. Josefa Kaptana, nazvana ,,Teoreticky a experimentélni
rozvoj Ramanovy optické aktivity jako metody studia biomolekul ve vodném prostiedi® je
zhruba stostrankovym piivodnim textem autora. ktery je prolozen cclkem péti prilohami.
publikacnimi vystupy v riizném stadiu zpracovani (od prace jiZ publikované pies price pfijate
redakcemi aZ po jednu piipravenou k odeslani). Publika¢ni vystupy tak nejsou tradi¢ni
pfilohou pfedkladané prace, ale jeji nedilnou soucasti. Prace predstavuje souhrmnou védeckou
studii, zahrnujici jak naro¢nou experimentalni praci v oblasti vyvoje meéfici aparatury a
méfeni spekter Ramanovy optické aktivity (ROA) a Ramanovych spekter biomolekul, tak
teoretickou praci v oblasti simulace spekter nedilné spojenou s vyvojem postupi pro
zpracovani a vyhodnocovani dat. Veskeré dosazené vysledky jsou pak evidentné podlozeny
hlub$imi znalostmi stavu problematiky, a to opét vyvazené jak v oblasti experimentalni, tak
vypodetni.

Po vicobecngji formulovaném uUvodu nasleduje velmi uZite€na Cast, jasné, pfiméfené
struéné a konkrétné formulujici cile prace. Velmi uzite¢nd je nasledujici kapitola vénovana
Ramanové optické aktivit¢ z pohledu experimentalnich pfistupli a dosud pomoci ROA
studovanym molekularnim systémtm. [Informaé¢né bohaty text s fadou odkazli na publikovan¢
studie vhodné doplnény schématy a obrazky svéd¢i o autorové vyborné orientaci v dané
problematice. Nemén& obsahové pfinosna je tfeti kapitola vénovana simulacim spekter, resp.
teorii ROA. Ctvrta kapitola je jiz vénovana vysledkiim prace autora, a to v oblasti budovani
ROA spektrometru a jeho optimaliza¢nich upravach ROA. ladéni spektrometru pred
experimentem, nutného software pro fizeni experimentu a zpracovani zaznamenavanych dat,
metodologii pfipravy vzorku pro minimalizaci rizika vyskytu spektralnich artefaktd a rizika
poskozeni ¢i zni¢eni vzorku béhem naro¢ného experimentu. Je patrné, Ze velka peclivost byla
vénovana ziskani relevantnich spektralnich dat s minimalizaci fady rusivych vlivi. at’ jiz
optimalizaci postupd zaznamu dat, tak i jejich nasledného matematického zpracovani. Pata
kapitola je pak vénovana naméfenym a simulovanym spektrim logicky na sebe navazujici
série biomolekul. Zde je pravodni text autora pomérné struény, nékde jde spiSe o ¢asti texti
pfilozenych publikaci pfevedenych do eského jazyka. Nicméng, vlozené texty publikacnich
vystupli obsahuji veskeré relevantni informace. Na publikacich uvedenych v kapitole 5.4
vénované ,hinge" peptidu a jeho analogil je patrné, jak oSidna je védecko-vyzkumna prace,
kdy dalsi dosaZené vysledky zpochybni predchozi zdanlivé bezproblémovou interpretaci
nékterych spektralnich rysi a nutné vedou k hlubSimu zamysleni nad interpretaci dat a
nutnosti pouzivani kritického mysleni jak ve vztahu k vlastnim, tak k publikovanym
vysledkiim. Zavér prace shrnuje velkeré dosazené vysledky, jez odpovidaji v uvodu
formulovanym cilim, a tak celé dilo bezkonflikiné uzavira.

K odborné urovni puvodniho textu stejn€é jako pfilozenych publikaci nemam
vyznamnéjsich pfipominek pouze niZe si dovolim uvést nékolik dotazl. K praci mam nejprve
n&kolik ryze formalnich pt¥ipominek. V ivodu prace je uveden seznam zkratek, ktery je vSak
evidentné netplny (napk. zkratky CIS, CIS, COM, DOG, HF, KS, NNZ, TTL v ném chybgji).
Pocet pieklepd ¢i typografickych chyb je docela maly. Na strané 15 nevidim davod k uvadéni
velkych pismen na zatatku jmen nékterych pouzivanych tatek (obzvlaste, kdyz u jinych latck
tento styl pouZit neni), na str. 16 ma byt ,.cysteinu* (misto chybného ,systeinu®), na téZe
strance neni spravné pouzit termin .amidovou“, na str. 17 chybi mezera mezi slovy
.peptidového Fetézce®, na str. 21 chybi vhodna predlozka za slovem ,.citlivd™, na str. 26 chybi
mezera mezi teCkou za vétou a slovem ,.Zde*. Na str. 35 je v rovnici 3.47 uvedena proménna
Exs. oznadena v predchézejici ¢asti véty jako celkova energie, niZe pak je pouZit termin ,KS
energie” kde trochu formalné postradam uvedeni vazby tohoto pojmu na FEks, pfip. na vyse
uvedena jména Kohn a Sham. Na str. 40 je ve vété zacinajici slovem ,.Prakticky™ uvedeno
dvojmo sloveso ,je. Na str. 41 je pak zdvojeni slov ,.éasu ¢ase™, ma byt pouze ,.Casu™. Na str.



42 ma byt ,,Tato* misto uvadéného ,, Tuto™. Na str. 43 dole (zaCatek posledniho odstavce)
chybi oddéleni vloZzené vztazné véty Carkami. Na str. 49 stejné jako na str. 51 jsou objemy
vzorku uvadény v um misto spravného pl. Na str. 52 je v pfedposlednim odstavci navic
sliivko ,,a* pred slovem ,,napojen®. Na str. 78 je zfejmé chybné odkazovano na obr. 4.17, kdyz
spravny odkaz mé byt na obr. 4.18. Na str. 82 chybi vysvétleni zkratky TFE v textu (je pouze
v seznamu zkratek v ivodu prace). Na str. 84 chybi ¢arka pred slivkem ,,tak™. V pfiloze 1 na
str. 4 chybi te¢ka za vétou (na konci odstavee pred podkapitolou ,,Method™). V téze priloze by
si tabulka I zaslouzila pe¢livéjsi zarovnani sloupci. V téze pfiloze 1 u souhrnu popist obrazka
je navic te¢ka (zdvojena tecka) za posledni vétou uvedenou pro ,,Figure 5*. Na str. 5 pfilohy 2
nerozumim terminu ,,pseudoration coordinates™ — prosim autora bud’ o ujidténi o tom, Ze se
jedna o preklep, nebo o vysvétleni pojmu. Na str. 8 téZe pfilohy chybi mezera mezi Cislem
1600 a jednotkou em™. U popisu ,Figure 5* (str. 20 téze prilohy 2) chybi velké pismeno na
zatatku popisu a zcela jisté preklepem je v popisu uvedené slovo ,Boltzpan®. U popisu
.Figure 7* (str. 22 téze ptilohy) ma byt uvedeno CO; (tj. ¢islo dveé v dolnim indexu). Na str.
92 je ponékud nedtastné souslovi ,,s vyjimkou kromé™.

Nyni bych si dovolil pfistoupit k mym, vyse avizovanym dotazim.

1/ Autor na vice mistech pouzZiva termin ,rozsah fundamentalnich vino¢ti®™. V zavéru
prace ho i specifikuje ¢isly (100 — 2300 cm™). Prosim p&kné autora o vysvétleni, co presné
uvedenym terminem mini a pro¢ ho pak vztahuje k uvedenému spektralnimu intervalu.

2/ Na str. 93 vlastniho textu, resp. v pfiloze 3 (str. 10) autor uvadi odlidné polohy pasu
pfifazeného vibraci amid I pro Ramanova spektra méfena ve vodé a v trifluoroethanolu.
V téze spektralni oblasti jsou patrné (z ,,Figure 3“pfilohy 3) i odliSnosti v korespondujicich
ROA spektrech, jejichz diskusi jsem v textu prace ani pfilohy nenasel. Prosim p&€kné, mohl by
autor alespon struéné diskutovat pravdépodobné pficiny pozorovanych efekti (zména polohy
i intenzity) v uvedenych ROA spektrech a porovnat informa¢ni vypoveéd ROA spekter
s odpovidajicimi Ramanovymi spektry (vSechna data jsou uvedena ve ,.Figure 3* pfilohy 3).
Uvazuje autor o daldim studiu uvedené latky v jinych rozpoustédlech ¢i o studiu uvedeného
jevu pro dalsi latky?

3/ Posledni mij dotaz (trojdotaz) se tyka studie ,,hinge* peptidu, kdy autor v zavéru své
prace uvadi: ,Hinge peptid je také idedlnim modelovym systémem pro studium disulfidové
vazby, ktera doposud nebyla pomoci ROA zkoumana.” Ptam se, je ,hinge™ peptid skutené
tak idedlnim modelovym systémem, jestlize se v jeho ROA spektrech nepodafilo spolehlive
identifikovat vibraci v(S-S). Déle se ptam, jaka je predpokladana interpretace pasu 523 cm’
pozorovaného jak v ROA spektru ,hinge* peptidu, tak jeho methioninového analogu (,,Met
analogu®) (Figure 3 piilohy 5). A posledni ¢asti mého trojdotazu je otazka na volbu vhodné
dalsi latky pro pokradujici snahu o studium disulfidickych mustki pomoci ROA
spektroskopie.

Vyse uvedené drobné formalni pfipominky nemaji vliv na celkové vysokou kvalitu
piedkladané prace a dotazy nejsou vyvoliny nedostate¢nostmi v textu prace, naopak
vychazeji ztoho, Ze se jedna o praci prikopnickou, a tudiZ evokujici otazky o jejim
pokracovani.

Celkové hodnotim predklidanou prici jak po strince odborné, tak formilni jako
velmi zdafilou, spliiujici & spiSe pFevy3ujici kritéria kladend na disertaéni prace a plné
dokumentujici kvalifikaci disertanta. Viele doporuéuji predloZenou prici k obhajobé.
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