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Posudek rigorézni prace Mgr. Adama Peciny

Piedkladana rigor6zni prace je Mgr. Adama Peciny je zaméfena na velmi zajimavou a
v praxi vyuzitelnou veédeckou problematiku - pocitatové modelovani interakci 1€Civ s
proteiny, pficemz primarnim cilem je nalezeni relativné rychlé a zaroven hodnovérné
metodiky pro studium dané problematiky.

Prace je psana anglickym jazykem a jeji rozsah 88 stran textu a 8 ptiloh pivodnich
védeckych publikaci vyslych v prestiznich zahrani¢nich ¢asopisech je vyrazné nadstandardni
oproti béZnym pracem na této Grovni.

Prvni ¢ast prace predstavuje piehledny popis metod, které se pro studium interakce
ligand-receptor pouzivaji v laboratoii profesora Hobzy, tu pak nasleduje popis vlastni védecké
aktivity autora, ktery je v n¢kterych pasazich nékdy az zbyte¢né rozvlacny a detailni, nebot
identické informace lze nalézt v ptilohach,. které jsou soucasti disertace. Nasleduje podle
mého nazoru velmi zdatilé shrnuti dosazenych vysledki a bibliografie o impozantnim rozsahu
268 citaci svédcici o znacném védeckém rozhledu autora.

Védecky ptinos prace lze rozdélit do 3 oblasti:

1. Snaha o detailni popis n€kterych méné obvyklych nekovalentnich interakeci,
zejména halogenové vazby , obecné pak téch, kde svou roli hraje sigma-hole.

2. Popis interakci v protein-ligandovych komplexech pomoci semiempirickych a ab
initio metod se zaméfenim na nékteré méné obvyklé jevy, kde empirické potencidly mohou
selhat nebo ze své podstaty je nelze pouzit (pfenos protonu, boranové komplexy)

3. Vyvoj skérovaci funkce SQM-COSMO, ktera by méla byt univerzalné pouzitelna
pro studium interakci ligand-receptor a jez je, alespon podle piedlozenych vysledki leps$i, nez
bézné pouzivané funkce.

Ptedkladand prace Mgr. Adama Peciny nejenom svym rozsahem ale i kvalitou
bezpochyby spliiuje pozadavky kladené na rigordzni praci a rad ji doporucuji k dal$imu
fizeni a jako podklad pro udéleni védecko-pedagogické hodnosti Ph.D.

K praci mam nésledujici dotazy:

1. Soucasti SQM-COSMO skorovaci funkce je i entropicky ¢len, jehoz vyznam je v textu
prace upozad’ovan oproti ostatnim a jeho vypocet neni v textu blize rozebran. Prosim o jeho
blizsi charakteristiku, zpsob jeho vypoctu a jeho vahu v celkové skorovaci funkei.

2. Pro analyzu miry interakce AK zbytku s ligandem byl pouzit glycinovy sken- nebylo by
vhodnégjsi pouzit jako sondu méné polarni alanin a vyvarovat se ptipadné tvorby
artefaktovych vodikovych vazeb?

3. Lze ocekavat v dohledné dobé vyuziti navrzeneé skorovaci funkce, resp. vylepSenych
semiempirickych metod v komerénich ¢i akademicky volné dostupnych programech bézné
pouzivanych védeckou komunitou?
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