Posudek oponenta na diplomovou praci Tomase Barteka
Molekularné-dynamické simulace komplexti nukleovych kyselin a
enzymu RNase H

Pan Tomas Bartek se ve své praci uspésné zhostil naro¢ného ukolu tykajiciho
se popisu interakci mezi oligomernimi sekvencemi RNK a modeli proteint. Tyto
interakce hraji klicovou roli ve vSech zivych organismech.

Pro feSeni zadané prace pouzil diplomant nékolik programi AMBER,.NAMD
a pro modifikaci parametri silového pole dokonce i ab initio program Gaussian, coZ je
na diplomovou préci opravdu tctyhodny vykon.

K praci mam nékolik formalnich poznamek:

Prvni poznamka se tyka pouziti jazyka ¢eského — asi by bylo moZzné mnohé ¢asti
formulovat lépe. RovnéZz pocet pieklepti neni uplné zanedbatelny. Za vrchlol snaZeni
v tomto sméru povazuji stiidani vyrazi fosfatova a fosfonatova skupina (spojka, ...)
Prosim aby pii obhajobé diplomant vysvétlil rozdil mezi fosfatovou a fosfonatovou
skupinou ... (zprvu jsem to povazoval za pieklep, ale z opakovaného vyskytu vyplyva,
ze to autor mysli vazne!).

Z obrazkl 3.6 neni moc jasné vidét jaké jsou v nich rozdily a stejné tak je tomu iu
obrazku 3.7 bed, 3.9 a 3.10. Mam za to, Ze by je $lo udélat i lépe. Obdobné by na
obrazku 3.15 bylo dobré né&jak zvyraznit, kde se dané vazné misto nachazi (napf.
zvyraznit spojeni Arg a Asn k fosfatové skupiné v obr a) ), aby to bylo patrné na prvni
pohled.

Na strané 73 piedposledni odstavec .,V piipadé simulace 7 byla interakce
s residuem Arg47 obzvlasté stabilni. V pfipadé RNA vldkna bylo monitorovano
celkem 7 residui — Met80, His128, Glu207, Cys16, Argl46, Serl8, Arg21 (a jim
analogicka residua v druhé jednotce enzymu RNase H). V riiznych simulacich byla
vyznamnéj$i interakce s tim ¢i onim residuem, nicméné jasné vyprofilovana vazebna
mista jako v pfipadé DNA vlikna zde nejsou. Z hlediska RNA vlakna je tedy
rozhodné nejdulezitéjsi interakce s hof¢ikovymi ionty v aktivnim misté. Relativné
nejstabilngjsi byly interakce enzymu s RNA vldknem v simulaci 7. Mohl by
diplomant vysvétlit, co to znamena - Ize vyslovit n&jaky zavér z konkretnich vysledki,
které v tomto odstavei uvadi (jako je tomu napf o odstavec dale)?

V diskuzi bych rovnéz uvital, kdyby autor objasnil, pro¢ pouzil pravé metodu MP2
pro modifikaci parametrii silového pole

Mam za to, Ze i pies vySe zminéné drobné vytky je celkova hodnota préce
velmi vysokd. Diplomant provedl mnoho naro¢nych vypocta, ve kterych jasné ukazal,
Ze zvolenou metodiku dobfe ovldda a dokdZe rovnéZ spravné interpretovat vypoétena
data.

Za tvofivy pristup studenta k zadanému tkolu, zvladnuti nezbytného
programového vybaveni a provedené naroéné molekularné-dynamické simulace
navrhuji hodnoceni yyborny.
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