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Slovni vyjadieni, koment&e a pfipominky vedouciho/oponenta:

Studentka si za svou baki&kou praci zvolila téma ,Interakce aminokyselirosfélipidovymi
monovrstvami“, picemz tyto interakce zkoumala metodami molekulérsiotulaci. Bakal&ska
prace je dote ¢leréna, v ivodu seznamuje se zakladnimi Udaji o amiseliyach a buttnych
membranach, navazuje informacemi o teorii k mol&kim simulacim, fiéemz jsou zmiény jak
kvantov4, tak klasicka molekulova dynamika. V pieié casti jsou vhod& zvoleny a popséany
postupy pro vytvieni inicialnich moddl a jejich optimalizace. Jednak pro Leucin ve&tak na
povrchu resp. rozhrani voda — vzduch a dale interdleucinu s monovrstvou DPPC na rozhrani
voda- vzduch. Byly provedeny i drobné analyzy sonahych dat v rozsahu pro bakakou praci
velmi dobrém.

Proto n& velmi mrzi, Ze se studentka nevyvarovala velkéhoistvi, a to vice nez dvou desitek
typografickych chyb, resp. nezkontrolovala textjakém editoru, ktery kontrolu umbije.

Dale se bohuzel zcela netilla zpracovat spravnym a vhodnym postupem pouZitetaturu.
Jednak jsou reference uvdg ve tech fiznych forméatech, fxemz by styl psani &h byt

jednotny; citovana literatura neni uvedena v tdekal&ské prace; reference 1, 9, 14, 15, 19, 20,
30 obsahuji chyby a to jak v nazvech, ve jménechlatiatelnosti — Spatruvedené bibliografické
Udaje (20) a v neposledtsdd literatura neni v textu uvdda postupé dle ¢islovani.

DalSimi nepesnostmi jsou nd&ptyto: na str. 16, kde neni uvedena referencerkrigisenovu
barostatu, &oliv reference k Parrinello-Rahmanovu a Nosé-Hoowe jsou uvedeny. Obrazek
3.6 nemé& kompletni popisek, chybi odkaz na vodkanaa obrazek 4.&@dchazi odkazu na
obrazek 4.3 a nasledné. Na str. 2Gagek je uvedeno, Ze DPPC je ve fémwitterionu (NH",
PQy,), pricemz dusik je navdzan na uhliky.

Pripadné otazky @i obhajobé a naméty do diskuze:

V préci je uvedeno, Ze bylo zkoumano chovani laucia rozhrani voda-vzduch, dle obréazk
popisu je spiSe zkoumano chovani leucinu na rozlata-vakuum. Existuji prace, uvgidi jak
by se pipadré zmeénilo chovéani leucinu nebo jiné aminokyseliny naabw, pokud by byly do
simulace zahrnuty molekuly vzduchu nad povrchem?

Na strag 25 se uvadi, Ze ,Vyskyt klasts rostouci velikosti (tj. pgbem molekul tvdicich dany
klastr) exponenciakhklesa.” Jakym zfsobem bylo tohoto tvrzeni dosazeno? Vizualni aoalyz
nebo bylo zaptato s gjakou podrobsjsi analyzou tvorby klasiruvnitt roztoku nebo je toto
znamo z literatury?

Préaci

" doporiuji

U nedoporduiji

uznat jako bakat&kou.

Navrhuji hodnoceni stuprém:
4 vyborre O velmi dolie X dolte U neprospl/a
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