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Computer modelling of interactions of nitroaromatic compounds with nitroreductases

A. Bodové hodnoceni jednotlivych aspektii prace (oznadte pravé jednu z moznosti)

1. Rozsah BP a jeji ¢lenéni

X | A - pfim&fené, odpovidaji charakteru BP a vyznamu jednotlivych &4sti

B - nevyrovnané, ¢lenéni nenf logické n. rozsah jednotlivych ¢asti nekoresponduje s jejich vyznamem

C - uspokojivé, rozsah nékterych ¢asti nedostaduje

N - nedostate¢né

2. Odborna spravnost

X | A - vyborna, bez zavaznéj$ich pfipominek

B - velmi dobr, s ojedinélymi drobnymi zdvadami (nejasnost vykladu, chyby ve vzorcich nebo chemickych
ndzvech, nedokonaly popis metod nebo vysledki)

C - uspokojiva, s ¢etn&j$imi drobnymi zdvadami

N - nevyhovujici, s hrubymi chybami

3. Uvedeni pouzitych literarnich a j. zdroji

A - bez pfipominek, vSechny prevzaté tidaje s citaci zdroje, celkovy poéet citaci odpovida charakteru préce

X |B - uspokojivé, s obtasnymi neobratnostmi zejm. v umisténi odkazi, nebo s celkové nizs§im podtem citaci

C - s vazn¢jSimi zdvadami, napt. prevazuji "nestandardni" odkazy na ucebnice, prednasky, webové stranky,
nebo se ojedinéle vyskytuje opominuti odkazu na zdroj pievzatych dat

N - nevyhovujici, velmi milo citaci, ev. rysy plagiatu (¢asté opomijeni odkazu na zdroj pfevzatych
dat, popf. opsdni velkych &asti textu)

,ZJazyk prace

voev s

B - velmi dobry, ojedinélé stylistické neobratnosti, gramatické n. pravopisné chyby

C - upokojivy, Cetnéjsi slohové neobratnosti, gramatické n. pravopisné chyby, ojedinéle se vyskytuji
obtizné srozumitelné n. nejednozna¢né formulace

N - nevyhovujici, s ¢etnymi hrubymi chybami

S. Formalni a graficka droven prace |

A - vyborna, bez pieklept a chyb ve forméatovani

X |B - velmi dobrg, ojedinélé chyby formétu citaci, pieklepy, chybé&jici zkratky apod.

C - uspkojiva, s ojedin€lymmi v&t3imi (napf. vynechdani stranky) nebo Eetn&jsimi drobnymi chybami

N - nevyhovujici, s ¢etnymi hrubymi chybami




Ptipadny slovni komentaf k bodtim 1. az 5. :

Ad 3. Ojedin¢lé nedostatky v pofadi citaci (48/47, cit.52) a jejich charakteru (cit. 14 - "discovered"
vs. webovy "atlas", simulated annealing - wikipedia !) Metodick4 &ast (str. 18 aZ 27 prakticky
bez citaci - jsou formulace vlastni, na zikladé napf. experimentovani autora s programy, nebo
prevzaté z dokumentace (C¢emuz by nasvédcoval totozny format)? Obecné si myslim, Ze si
pouZité vypocetni metody zasluhovaly podrobn&jsi popis jak v piehledu literatury, (zde se
autor zabyval pfedev§im minimaliza¢ni strategii), tak v ¢4sti metodické.

Ad 4. Nehodnoceno - anglicky jazyk

Ad 5. Zarazeni TAB 4 (vysledky str. 32) spiSe do metod (souhrn pouZitych pdb filt), odkaz na Fig.
6 (na str. 37) by bylo vhodné doplnit odkazem na prisl. stranu (26), Fig. 7 je velmi malo
informativni (graficky).

B. Obhajoba

Dotazy krobhajobe“

1. V metodické ¢asti autor uvadi, Zze byly pocitany "two types of charges" (Kollmanovy a
Gasteigerovy). Jedna se skute¢né o dva typy naboja?

2.V pasazi o vybéru vhodnych pdb soubort hovoii autor o jeho omezeni na "human isoforms", v
prehledu pouZitych soubord v tab. 4 se zadné daje tohoto typu nevyskytuji. Kolik forem a jaké
autor pouzil?

3. V uvodu se uvadi, Ze nitreniové kationty odvozené od 2-NBA a od 3-NBA se 1isi dobou Zivota.
Je z tohoto hlediska pIn& korektni postup pouZity v praci (vyuZiti 2-NBA jako "templatu" pro 3-
NBA)?

4. Jak by autor na zaklad€ svych zkuSenosti z predloZené prace obecn& hodnotil vyhlidky
"dockingu", pfi némz by se vychazelo z volné formy enzymu (bez substratu)?

Stanovisko k opravé chyb v praci: ~ ]
opravny listek/oprava v textu QE )/ NENI (zakrouzkujte) podminkou pfijeti prace

C. Celkovy navrh

Praci doporucuji k piijeti k dal$imu Fizeni: ANO / NE
i

Navrhovana celkova klasifikace
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