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Slovní vyjádření, komentáře a připomínky vedoucího/oponenta: 

 

Předkládaná diplomová práce Martina Vančury se věnuje podrobné charakterizaci sekundární 

struktury polyprolin I metodami vibrační a chiroptické spektroskopie. Tato sekundární struktura je 

velmi specifická – jedná se o pravidelnou pravotočivou šroubovici se třemi rezidui na otáčku, 

v níž se všechny peptidové vazby vyskytují v cis konformaci. Všechny ostatní známé sekundární 

struktury obsahují pouze trans izomer peptidové vazby. Struktura polyprolin I byla v minulosti 

studována pomocí rozličných metod – rentgenové difrakce, ECD, IR i VCD. Z hlediska Ramanovy 

spektroskopie a ROA jí však zatím nebyla věnována pozornost.  

Student se nejprve v souladu se zadáním diplomové práce seznámil s teoretickými principy 

Ramanova rozptylu včetně jeho chirální varianty - Ramanovy optické aktivity - a vypracoval jejich 

stručnou rešerši. Osvojil si způsob přípravy vzorků, prakticky zvládl měření na Ramanovském 

spektrometru a mikrospektrometru a ROA spektrometru, dále zvládl metody statistického 

zpracování experimentálních dat a fitu reakčních mechanismů a naučil se základy kvantově 

mechanických výpočtů pro simulace molekulových spekter. Na základě těchto získaných znalostí a 

dovedností se mu pak podařilo získat velké množství původních výsledků. Mezi ně patří 

především:  

(i) Ramanova spektra struktur polyprolin I a II v pevné fázi,  

(ii) charakterizace procesu mutarotace polyprolinu I na polyprolin II ve vodním prostředí pomocí 

ECD včetně určení dimenzionality problému a odpovídajících rychlostních konstant,  

(iii) získání velmi kvalitních Ramanových a ROA spekter polyprolinu I v alifatických alkoholech 

(1-propanolu a 1-butanolu) a ve vodě o nízké teplotě; identifikace spektrálních markerů 

souvisejících s lokální i dlouhodosahovou pravidelností polyprolinového helixu,  

(iv) vytvoření softwaru umožňujícího snadné simulace spekter dlouhých polyprolinových řetězců o 

libovolném vzoru konformací prolinového kruhu (puckeringu) a  

(v) stanovení vlivu délky prolinového řetězce a puckeringového vzoru na kvalitu kvantově 

chemicky simulovaných spekter, které umožnilo dosažení výborné shody mezi experimentálními a 

simulovanými spektry a detailní interpretaci pozorovaných spektrálních pásů. 

Martin Vančura během své práce prokazoval velký zájem o danou problematiku, pracoval 

svědomitě a s velkým nasazením.  Velice pozitivně hodnotím, že v rámci řešení práce nepreferoval 

pouze jednostranný experimentální či teoretický přístup, ale vhodně je kombinoval. Během 

přípravy vzorků, provádění a vyhodnocování měření i při kvantově chemických výpočtech 

prokázal vysokou míru zodpovědnosti a důslednosti. Při často netriviálním vyhodnocování 

experimentálních dat kriticky hodnotil vlastní závěry a posuzoval jejich soulad s odbornou 

literaturou. V neposlední řadě naprogramoval i několik softwarových nástrojů, z nichž především 

program Protein generator (ProGen.py), určený pro vytváření peptidového řetězce o libovolné 

konformaci na základě zadané primární sekvence a hodnot dihedrálních úhlů, může být využíván i 

budoucnu. 

Rád bych vyzdvihl i samotnou formální stránku práce, která je i přes značný rozsah konzistentní, 

přehledná a s pěknou grafickou úpravou. Oceňuji, že se student rozhodl sepsat práci v anglickém 

jazyce, lingua franca současné vědy, čímž ji zpřístupňuje i případným zahraničním čtenářům. 

V samotném textu práce se objevuje menší množství nepřesností a nekonzistencí, které však nijak 

nesnižují její úroveň.  



Předkládaná práce Martina Vančury splňuje a v mnoha ohledech i převyšuje požadavky kladené na 

diplomovou práci, obsahuje kvalitní a kvalitně prezentovaný výzkum, který má potenciál pro 

publikaci v impaktovaném časopise, a mohu ji proto s radostí doporučit k obhajobě. 
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