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Slovni vyjadfeni, komentafe a pFipominky vedouciho/oponenta:

Predkladana bakalafska price sestavd z 64 stran textu. Necelou polovinu jejiho rozsahu tvofi
reSerSe a vetsi Cast pak vlastni vysledky autora. D&jova linka bakalafské prace jest nasledujici:
V prvni kapitole byla popséana struktura biomolekul — nukleovych kyselin a proteinii. Druha
kapitola se zabyva procesy exprese genetické informace — replikaci DNA, transkripci a translaci.
Ve tieti kapitole jsou popsany proteiny zodpovédné za expresi genetické informace ve virech HIV,
HCV popf. vysSich organismech. Ctvrta kapitola je vénovana viru HCV. Je popsana jeho
struktura, zptisob replikace jeho genetické informace, piisluina polymeraza a jeji inhibitory, jakoZ
i inhibice HCV proteazy. Pata kapitola je zaméfena na alternativni zplisoby terapeutického pouziti
oligonukleotidii — tzv. antisense oligonukleotidy, RNA interferenci a oligonukleotidy
s imunomodulaéni aktivitou. V Sesté kapitole jsou popsény zikladni algoritmy molekularni
dynamiky — tzv. periodické okrajové podminky, numerické feSeni Newtonovych pohybovych
rovnic (Euleriiv, Verletiiv a Leap-Frog algoritmus), volba ¢asového kroku a silové pole AMBER
pouZivané pro popis silového piisobeni u biomolekul. Algoritmy jsou téZ demonstrovany na
molekularné-dynamické simulaci skupiny atomi argonu interagujicich prostfednictvim Lennard-
Jonesova potencialu. Program, ktery byl vytvofen vramci této bakalafské prace, umoZiiuje
sledovat dopad a naslednou difuzi atomu po povrchu krystalu. T&Zi§tém bakalaiské prace je pak
sedma kapitola, kde autor podrobné analyzoval vysledky ¢tyf molekularné-dynamickych simulaci.
Byly studovany komplexy HVC RdRp a potencialnich inhibitori PMEG, PMPG a HPMPG.
Hydroxylova skupina pfitomna ve strukture HPMPG imitovala béhem MD simulace pfitomnost
klasické 2’0OH hydroxylové skupiny (odliSujici stavebni kameny RNA a DNA) a stabilizovala
HPMPG v aktivnim mist¢ HCV RdRp prostfednictvim tvorby vodikovych vazeb. Autor ziskal
piehled o algoritmech molekularni dynamiky a ukézal, Ze je dokaze sam aktivné aplikovat (viz.
program umoziujici MD simulace argonového klastru). Dale si osvojil zidklady prace se
softwarovym balikem NAMD, umoziiujicim MD simulace biomolekul. Nau¢il se ovladat grafické
programy VMD a CHIMERA a kvantitativné vyhodnocovat vysledky MD simulaci pomoci
modulu PTRAJ ze softwarového baliku AMBER. Autor predloZzené bakalafské prace se jeji tvorbé
svédomité vénoval po cely druhy semestr 3. roéniku studia. Pokud by pokracoval v rozpracovavani
tohoto tématu i v ramci prace diplomové, nepochybné by jiz ve étvrtém ro¢niku mohl ziskané
vysledky publikovat v mezinarodnim ¢asopise.
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