Posudek prace

predloZené na Matematicko-fyzikalni fakulté
Univerzity Karlovy v Praze

O posudek vedouciho U posudek oponenta
U bakalatské prace U diplomové prace

Autor/ka: Denisa Kubaniovéa

Néazev prace: Studium vlivu pFimési na strukturni vlastnosti a stabilitu Langmuirovych
monovrstev mastnych kyselin pomoci molekulovych simulac

Studijni program a obor: Fyzika — Biofyzika a chemicka fyzika

Rok odevzdéani: 2014

Jméno a tituly vedouciho/oponenta: RNDr. Martina Roeselova, Ph.D.
Pracovisté: Ustav organické chemie a biochemie AV CR, V.V.1.
Kontaktni e-mail: martina.roeselova@uochb.cas.cz

Odborné troven prace:
Q vynikajici O velmi dobrd O primérna O podprumérna O nevyhovujici

Vécné chyby:
QO téméf zadné U vzhledem Kk rozsahu piiméfeny poc¢et U méné podstatné ¢etné U zavazné

Vysledky:
Q origindlni O pavodni i pievzaté QO netrivialni kompilace U citované z literatury O opsané

Rozsah préace:
Q veliky QO standardni O dostateény U nedostate¢ny

Graficka, jazykova a formalni uroveri:
O vynikajici O velmi dobrd O pramérna U podprimérna [ nevyhovujici

Tiskové chyby:

O téméf zadné U vzhledem Kk rozsahu a tématu piiméteny pocet U Cetné

Celkova troven prace:
O vynikajici O velmi dobrd O pramérna U podprimérna [ nevyhovujici



Slovni vyjadfeni, komentare a pfipominky vedouciho/oponenta:

Diplomova préace Denisy Kubaniové je zamétena na studium interakci amfifilnich molekul
s aromatickym cyklem v hydrofobni ¢asti (Kys. benzoova, fenylalanin) s Langmuirovou
monovrstvou mastné kyseliny rozestfenou na povrchu vodné faze. Konkrétni naplni prace bylo
provedeni MD simulaci pro vybrané molekuly na povrchu roztoku a na rozhrani roztok —
monovrstva a analyza vysledktl se zamétenim na vliv aromatickych pfimési na strukturni
vlastnosti povrchoveho filmu.

Teoreticka ¢ast prace (prvni dve kapitoly) obsahuje stru¢ny uvod do problematiky
Langmuirovych monovrstev a jejich poc¢itatového modelovani, vysvétleni cile prace a popis
systému a metod, pouzitych v autorkou provedenych simulacich a jejich analyze. Vlastni vysledky
jsou uvedeny a diskutovany ve tieti kapitole, zavéry pak shrnuty ve ¢tvrté kapitole.

Préce obsahuje zajimave originalni vysledky, a to nejen co se ty¢e interakce zkoumanych
aromatickych molekul s povrchovym filmem a strukturni vlastnosti smiseného filmu. K velmi
dulezitym vysledktim prace patii zjisténa tendence aromatickych amfifilnich molekul k tvorbé
agregatu, a to jak na volném povrchu roztoku, tak na rozhrani roztok — monovrstva ¢i uvnitf
monovrstvy. Dalsi vyzkum timto smérem, piedevsim zkoumani procesu vzniku vétsich agregati
fenylalaninu a jejich struktury, by mohl piinést porozuméni specifického chovani fenylalaninu
Vv buiikéch pfi fenylketonurii.

Po obsahové strance diplomova préace ponékud utrpéla dlouhodobym zahrani¢nim pobytem
diplomantky v zavére¢ném semestru magisterského studia v ramci programu Erasmus, béhem
kterého byla velmi vytiZzena studijnimi povinnostmi na zahrani¢ni univerzité¢ a mé¢la jen velmi
omezenou moznost se diplomové praci vénovat. Z nedostatku ¢asu tak byly n€které simulace
krat$i, nez by bylo zaddouci, a v analyze nebylo mozné jit dostate¢né do hloubky — v nékterych
ptipadech tak analyza zistala spiSe jen na kvalitativni Urovni. Z tohoto divodu navrhuji hodnoceni
prace stupném velmi dobfe.

Denisu Kubaniovou celkové hodnotim jako kvalitni studentku. Vyzdvihnout bych chtéla
predevsim jeji obrovskou pracovitost a vytrvalost. Diky nim se Denise podafilo i pies vyse
zminéné piekdzky ziskat vyznamné vysledky, které¢ velmi napomohou interpretaci experimenti
provadénych ve spolupracujici laboratofi na University of Colorado, Boulder.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1) Jaka je ¢asova skala, na niz dochazi k ,,pfeorientovani* molekul palmitové kyseliny za
ptitomnosti fenylalaninu uvnitt monovrstvy (obr. 3.15)?

2) Jaké zmény v uspotradani klastrii uvniti monovrstvy lze o¢ekavat pro zwitterionovou formu
fenylalaninu v porovnani s chovanim neutralniho fenylalaninu?

Praci

U doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalatske.

Navrhuji hodnoceni stupném:
U vyborné¢ [ velmi dobfe [ dobie U neprospél/a
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