Posudek na disertacni praci a studenta Jifiho Kysilku

Jifi Kysilka nastoupil sva PhD studia v roce 2009 v réamci programu Molekuldrni
modelovani nano a biostruktur s cilem spojit ve své disertac¢ni praci metodiku pokrocilych ab initio
vypoctl a studium stability a interakce proteinii pomoci empirickych metod a bioinformatickych
analyz. Toto téma je nesmirn¢ naro¢né a dé se fict, ze od pocatku bylo jasné, ze vybér problémui
ilustrujici logiku propojeni mezi obéma metodami bude klicovy. Na pocatku studia bylo nutné aby
JK nejprve zvladnul teoretické zaklady vypocetni chemie, specialn¢ metodiku DFT a pokusil se na
modelovych piipadech ilustrovat vyhody specialni parametrizace DFT/CC a urcit obor pouZiti pro
biomolekuly, zvlast¢ pak pro proteiny. V tomto ohledu se da fict, ze vysledky uvedené v diserta¢ni
praci a nepublikované studie skoncily tak na pil cesty od zamysleného cile, zvlasté pak diky
netrividlnim komplikacim, které¢ korekéni schéma DFT/CC pfinasi s ohledem na pouzitelnost ve
velkych systémech a urcité nezkusSenosti studenta v oboru. Piesto bych jeho praci v tomto sméru
hodnotil jako pfinosnou i pfesto, Ze se nepodaftilo dosahnout optimalniho stavu feseni.

Zhruba ve druhé pili disertace se JK sousttedil na problematiku nekovalentnich interakci v
proteinech, tentokrat nikoli s ohledem na jejich vyznam pro vnitini stabilitu, ale s cilem zmapovat
principy protein-protein interakce. Ta se v ramci metodiky, ktera byla pouzivana v podstaté
shodovala s metodikou vyuzitou a jiz odzkousenou pro studium stability proteini samotnych. Velka
¢ast analyz sebou pfinesla potifebu vyuziti strukturné-bioinformatickych metod a jejich vysledky
zasadnim zplsobem piedznamenaly 1 vypocetni postupy vyuzivajici empirickych potenciall, v
soucasné¢ dob¢ nejrozsifenéjsi metodiky pro studium biologickych molekul. Toto usili bylo
korunovano 2 samostatnymi pracemi, jedna z nich jiz publikovana v Journal of Molecular
Recognition a druhd v revidované verzi zasldna k opakovanému recenznimu fizeni tamtéz. D4 se
fict, ze JK na té€chto dvou publikacich védecky dospél a to nejen z hlediska prace na problému, ale i
prace s védeckym textem a diskuse s oponenty. Druhd z uvedenych praci kterd méla za cil
analyzovat solvatac¢ni obal proteinu T4 lysozymu je tak nejen dikazem o systematické praci na
problému, ale hlavné kritické prace s vysledky. Pfes urcitou nezkuSenost JK v oblasti
bioinformatiky a molekularniho modelovani se mu podafilo i s pomoci ostatnich kolegli studentil a
konzultanntti zminéné oblasti nastudovat a vyuzit téchto znalosti ku prospéchu véci. JK by mél
ovSem nadadle na sobé& tvrdé pracovat pokud bude chtit v tomto oboru uspét, zvlaste pak s
pfihlédnutim k velké kompetivité kterd v ném panuje.

Neni mym cilem poukazovat na piednosti a nedostatky JK ale rad bych zdlraznil, Ze od
urCité doby piesné pochopil na ¢em zavisi efektivita védecké prace a jeji aktudlnost a veéfim, ze 1

nadale bude rozvijet své nemalé schopnosti s cilem pfindset zavazné vysledky na poli které si pro



svou disertaci vybral. Celkové s pfihlédnutim k vysledkiim a ziskanym znalostem JK doporucuji

jeho disertacni préci k dalSimu fizeni.
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