Posudek na diplomovou praci Vaclava Navratila:
Studium variantnich forem lidské glutamadtkarboxypeptidazy I
kombinaci experimentdlnich a teoretickych metod.

Pan Véclav Navratil se ve své praci uspé$né zhostil naroéného tkolu tykajiciho se studia
enzymantickych center GCpeptiddz. Prace se sklada jak z experimentalni &asti, tak i Casti
vypocdetni, coZ samo o sob¢ vzbuzuje respekt.

Pro feSeni vypodetni Casti zadané prace pouzil diplomant kombinované QM/MM metody
z laboratore U. Rud/zlého ComQum a tzv. klastrového modelu zahrnujiciho vliv prostfedi
pomoci implicitniho solventu. Pro optimalizaci elektronové hustoty zvolenych systémi
pouZil metody DFT s PBE funkciondlem a SVP bazovymi funkcemi AO. Pro energetické
analyzy tzv. SP vypo&tl pak pro porovnani vyuZil dalSich funkcionald napf. relativné dasto
v literatufe vyuZivaného hybridntho funkcionalu B3LYP.

Z diskuze je patrné, Ze diplomant zvlddl n&kolikero experimentalnich technik stejné jako
nastroje kvantové chemie. Postup prace je adekvéatni zvolenému tématu a pouZzité programy
ComQum, Tubomol, AMBER predstavuji vhodné néstroje pro zpracovani zadané dlohy.
Osobné bych povaZzoval za uzite€né, kdyby bylo v n&které z ivodnich kapitol v&€novéano
nékolik odstaven detailné&j§imu popisu téchto programi a obdobné i pouZivanym pristrojim.
Nicméné i v této formé je vSak jiz predloZend diplomové prace Gctyhodné dilo s rozsahem
pies 90 stran.

vewr

konstatovat, Ze prace je opravdu velmi kvalitni.

Za  kosmetickou® vadu prace povazuji n&které (zfidkavé) chyby napf. 4-ty vzorec na str. 15
zistal po zformatovani prace nedokondeny a druhy vzorec na str. 24 obsahuje drobnou
chybi€ku v indexu gradientu celkové energie na levé strané.

Jako namét do diskuze bych pozédal diplomanta o shrnuti vyhod a nedostatkid metody
QM/MM ve srovnani s klastrovym modelem.

Z ptedloZené prace je zcela zfejmé, Ze diplomant Gspés$né zvladl pouZivanou metodiku a
prokézal, Ze je schopen ji aplikovat na studované systémy.

Za tvorivy piistup studenta k zadanému tkolu, zvladnuti nezbytného vybaveni jak
experimentdlniho tak i vypocetniho v¢etn€ potfebného teoretického zézemi a za
uspé&s$ne€ provedené praktické i pocitadové experimenty v diplomové praci navrhuji jeji
ohodnoceni stupném ypbornd.

V Praze, 22.9. 2009

TocRNDr. Ing. Jaroslav Burda, DrSc.



