
Posudek oponenta na diplomovou praci Tomase Barteka
Molekularne-dynamicke simulace komplexu nukleovych kyselin a

enzymu RNase H

Pan Tomas Bartek se ve sve praci uspesne zhostil narocneho ukolu tykajiciho
se popisu interakci mezi oligomernimi sekvencemi RNK a modelu proteinu. Tyto
interakce hraji klicovou roli ve vsech zivych organismech.

Pro feseni zadane prace pouzil diplomant nekolik programu AMBER,NAMD
a pro modifikaci parametru siloveho pole dokonce i ab initio program Gaussian, coz je
na diplomovou praci opravdu uctyhodny vykon.

K praci mam nekolik formalnich poznamek:
Prvni poznamka se tyka pouziti jazyka ceskeho - asi by bylo mozne mnohe casti

formulovat lepe. Rovnez pocet pfeklepu neni uplne zanedbatelny. Za vrchlol snazeni
v tomto smcru povazuji stfidani vyrazu fosfatova a fosfonatova skupina (spojka, ...)
Prosim aby pfi obhajobe diplomant vysvetlil rozdil mezi fosfatovou a fosionatovou
skupinou ... (zprvu jsem to povazoval za pfeklep, ale z opakovaneho vyskytu vyplyva,
ze to autor mysli vazne!).

Z obrazku 3.6 neni moc jasne videt jake jsou v nich rozdily a stejne tak je tomu i u
obrazku 3.7 bed, 3.9 a 3.10. Mam za to, ze by je slo udelat i lepe. Obdobne by na
obrazku 3.15 bylo dobre nejak zvyraznit, kde se dane vazne misto nachazi (napf.
zvyraznit spojeni Arg a Asn k fosfatove skupine v obr a)), aby to bylo patrne na prvni
pohled.

Na strane 73 pfedposledni odstavec ,,V pfipade simulace 7 byla interakce
s residuem Arg47 obzvlaste stabilni. V pfipade RNA vlakna bylo monitorovano
celkem 7 residui - MetSO, Hisl28, Glu207, Cysl6, Argl46, SerlS, Arg21 (a jim
analogicka residua v druhe jednotce enzymu RNase H). V ruznych simulacich byla
vyznamnejsi interakce s tfm ci onim residuem, nicmene jasne vyprofilovana vazebna
mista jako v pfipade DNA vlakna zde nejsou. Z hlediska RNA vlakna je tedy
rozhodne nejdulezitejsi interakce s horcikovymi ionty v aktivnim miste. Relativne
nejstabilnejsi byly interakce enzymu s RNA vlaknem v simulaci 7." Mohl by
diplomant vysvetlit, co to znamena - Ize vyslovit nejaky zaver z konkretnich vysledku,
ktere v tomto odstavci uvadi (jako je tomu napf o odstavec dale)?

V diskuzi bych rovnez uvital, kdyby autor objasnil, proc pouzil prave metodu MP2
pro modifikaci parametru siloveho pole

Mam za to, ze i pfes vyse zminene drobne vytky je celkova hodnota prace
velmi vysoka. Diplomant provedl mnoho narocnych vypoctu, ve kterych jasne ukazal,
ze zvolenou metodiku dobfe ovlada a dokaze rovnez spravne interpretovat vypoctena
data.

Za tvofivy pfistup studenta k zadanemu ukolu, zvladnuti nezbytneho
programoveho vybaveni a provedene narocne molekularne-dynamicke simulace
navrhuji hodnoceni vyborny.
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