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E vynikajici Q velmi dobra Q prumerna Q podprumerna Q nevyhovujici

Vecne chyby:
E temef zadne Q vzhledem k rozsahu pfimereny pocet Q mene podstatne cetne Q zavazne

V^sledky:
E originalni Q puvodni i pfevzate Q netrivialni kompilace Q citovane z literatury Q opsane

Rozsah prace:
E veliky Q standardni Q dostatecny O nedostatecny

Graficka, jazykova a formalni uroven:
S vynikajici Q velrni dobra Q prumerna Q podprumerna Q nevyhovujici

Tiskove chyby:
Q temef zadne HI vzhledem k rozsahu a tematu pfimereny pocet Q cetne
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O vynikajici Q velmi dobra Q prumerna Q podprumerna G nevyhovujici
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Slovni vyjadreni, komentaf e a pfipominky vedouciho/oponenta:
Diplomova prace Be. Jany Hrudfkove se zabyva experimentalnimi i teoretickymi aspekfy

vyuziti Ramanovy opticke aktivity ke studiu konformacni flexibility peptidu vroztoku. Po
strucnem uvodu, a pfehledne formulovane naplni prace nasleduje v kapitole 1 charakteristika
struktury peptidu, popis pouzite experimentalni techniky a zpracovani spekter a v kapitole 2
podrobny pfehled komplexm'ch postupu pouzivanych pfi simulaci spekter. V nasledujicich
kapitolach 3—5 jsou uvedeny puvodni vysledky autorky, kazda kapitola by podle meho nazoru
mohla byt tematem samostatne diplomove prace. Nejprve jsou uvedeny experimentalni vysledky
tykajici se hystidinu, jeho protonacnich forem, dipeptidu a komplexu s medi, na nichz autorka
dokazuje, ze velmi dobfe zvladla experimentalni techrdku a mefeni velmi obtizn^ch vzorku.
Vnasledujici kapitole jsou popsany simulace spekter cyklickeho hexapeptidu. Zvypocetniho
hlediska jde o velkou molekulu, jejiz studium je navic komplikovano velkym poctem ruznych
konformaci., nezanedbatelnou interakci s rozpoustedlern a simulace spekter je tak na same hranici
soucasnych moznosti. Autorka velmi uspesne vyuziva celou radu technik, jak ab initio raetody, tak
i molekularni dynamiku a dalsi pokrocile vypocetni algoritmy vyvinute skupinou Dr. Boufe,
pficemz zaroven zdafile popisuje uskali a omezeni, ktere pfi vypoctech nastavaji. Autorce se
podafilo ve spektru cyklopeptidu identifikovat dominantni pfispevek fragmentu Phe~D-Pro; jehoz
studiu je venovanaposlednf kapitola. Zmifiovane puvodni vysledky jsou take vybornym
vychodiskem k dalsimu vyzkumu, kteremu se podle vlastm'ch slov hodla autorka venovat behem
feseni dizertacni prace.

Prace obsahuje vzhledem k velmi nadstandardnimu rozsahu male mnozstvi formalnich
nedostatku: nekonzistentnl pouziti spodnich indexu JT0 a RQ vroynicich 2A9, nekonzistentni
pouziti hornich indexu R a L v obecnem vyrazu 2.50 pro \^ypocet Ramanovy a ROA intenzity,
kdyz pouziti hornich indexu je rezervovano pro oznaceni rnodulace budl'ciho zafeni (viz. obr. 1.7).
Na str. 49 je cr oznaceno jako ,,poloSifka pasu", cimz je patrne myslena ,,sifka v polovine vysky
pasu", stejne tak ,i v dalsim textu. Nejni jasny^sm^sl a .jednotky pouzite ve vzorci 2.55. Uyadenf
absolutni hodnoty vypoctene energie (str. 99 a dale) nema fyzikalni opodstatneni.

Celkove Ize hodnotit praci jako velmi uspesnou a podle meho nazoru pfesahujici rozsah
diplomove prace.

Pripadne otazky pfi obhajobe a namety do diskuze:
1. Prosim o vysvetleni vztahu 2.55 nastr. 50 tykajicije maxima intenzit vibracnich pasu.
2. V kapitole 3 je popsano mefeni histidinu v ruznych protonacnich formach, pficemz pH bylo
nastavovano pfidavanim pomerne koncentrovaneho hydroxidu. Muze tento faktor zpusobovat
castecny rozpad vzorku pfi pfiprave? Pokud ano; jak je mozno se pouziti koncentrovanych
hydroxidu v>'hnout?
3. Je mozno zhodnotit, ktery stupen vkomplexni simulaci ROA spekter je vypocetne (casove)
nejnarocnejsi? V srpnu 2009 byla pfedstavena nova verze vypocetm'ho programu Gaussian, ve
ktere je implementovana analyticka derivace tenzoru opticke aktivity. coz vypocet uiychluje cca
10-20x. Bude moci toto zefektivneni vypoctu hrat podstatnou roll napf. pfi simulovani spekter
flexibilnich molekul?

Praci
[HI doporucuji
Q nedoporucuji
uznat jako diplomovou.

Navrhuji hodnoceni stupnem:
[U vyborne Q velmi dobfe Q dobre Q neprospel/a .' (
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