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Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedouciho/epenenta:

Predkladand diplomova prace Martina Vancury se vénuje podrobné charakterizaci sekundarni
struktury polyprolin I metodami vibra¢ni a chiroptické spektroskopie. Tato sekundarni struktura je
velmi specifickd — jednad se o pravidelnou pravotocivou Sroubovici se tfemi rezidui na otacku,
v niz se vSechny peptidové vazby vyskytuji v cis konformaci. VSechny ostatni zndmé sekundarni
struktury obsahuji pouze trans izomer peptidové vazby. Struktura polyprolin I byla v minulosti
studovana pomoci rozli¢nych metod — rentgenové difrakce, ECD, IR i VCD. Z hlediska Ramanovy
spektroskopie a ROA ji vSak zatim nebyla vénovana pozornost.

Student se nejprve v souladu se zaddnim diplomové prace seznamil s teoretickymi principy
Ramanova rozptylu v¢etné jeho chirdlni varianty - Ramanovy optické aktivity - a vypracoval jejich
stru¢nou reserSi. Osvojil si zplisob piipravy vzorki, prakticky zvladl méfeni na Ramanovském
spektrometru a mikrospektrometru a ROA spektrometru, déale zvladl metody statistického
zpracovani experimentalnich dat a fitu reakénich mechanismii a naucil se zdklady kvantové
mechanickych vypocti pro simulace molekulovych spekter. Na zaklad¢ téchto ziskanych znalosti a
dovednosti se mu pak podafilo ziskat velké mnozstvi ptivodnich vysledkti. Mezi né patii
predevsim:

(1) Ramanova spektra struktur polyprolin I a IT v pevné fazi,

(i1) charakterizace procesu mutarotace polyprolinu I na polyprolin II ve vodnim prostiedi pomoci
ECD v¢etné urceni dimenzionality problému a odpovidajicich rychlostnich konstant,

(ii1) ziskani velmi kvalitnich Ramanovych a ROA spekter polyprolinu I v alifatickych alkoholech
(1-propanolu a I-butanolu) a ve vodé o nizké teploté; identifikace spektralnich markert
souvisejicich s lokalni i dlouhodosahovou pravidelnosti polyprolinového helixu,

(iv) vytvoreni softwaru umoziujiciho snadné simulace spekter dlouhych polyprolinovych fetézct o
libovolném vzoru konformaci prolinového kruhu (puckeringu) a

(v) stanoveni vlivu délky prolinového fetézce a puckeringového vzoru na kvalitu kvantove
chemicky simulovanych spekter, které¢ umoznilo dosazeni vyborné shody mezi experimentalnimi a
simulovanymi spektry a detailni interpretaci pozorovanych spektralnich past.

Martin Vanfura béhem své prace prokazoval velky zajem o danou problematiku, pracoval
svédomité a s velkym nasazenim. Velice pozitivné hodnotim, Ze v rdmci feSeni prace nepreferoval
pouze jednostranny experimentdlni ¢i teoreticky pfistup, ale vhodné je kombinoval. Béhem
ptipravy vzorkt, provadéni a vyhodnocovani méfeni i pii kvantové chemickych vypoctech
prokdzal vysokou miru zodpovédnosti a duaslednosti. Pfi ¢asto netrividlnim vyhodnocovani
experimentalnich dat kriticky hodnotil vlastni zavéry a posuzoval jejich soulad s odbornou
literaturou. V neposledni fad¢ naprogramoval 1 nékolik softwarovych nastroji, z nichz predevsim
program Protein generator (ProGen.py), uréeny pro vytvaieni peptidového fetézce o libovolné
konformaci na zaklad¢ zadané primarni sekvence a hodnot dihedralnich thli, mize byt vyuZzivan 1
budoucnu.

Rad bych vyzdvihl 1 samotnou formalni stranku prace, kterd je 1 pfes znacny rozsah konzistentni,
piehledna a s péknou grafickou upravou. Ocenuji, ze se student rozhodl sepsat praci v anglickém
jazyce, lingua franca souCasné veédy, ¢imz ji zptistupniuje 1 pfipadnym zahrani¢nim c¢tenaitim.
V samotném textu prace se objevuje mensi mnozstvi nepiesnosti a nekonzistenci, které vSak nijak
nesnizuji jeji troven.



Predkladana prace Martina Vancury spliiuje a v mnoha ohledech i pievysuje pozadavky kladené na
diplomovou praci, obsahuje kvalitni a kvalitné prezentovany vyzkum, ktery ma potencial pro
publikaci v impaktovaném ¢asopise, a mohu ji proto s radosti doporucit k obhajobé.
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