Oponentsky posudek disertacni prace Lady Biedermannové
nazvané Nekovalentni interakce aromatickych systému a jejich vyznam v proteinech a
organokatalyze

Predlozena disertacni prace, o rozsahu 72 stran a Sesti pfiloh ve form¢ publikovanych praci a
manuskriptl, se vénuje nekovalentnim interakcim a jejich uloze v proteinech a v asymetrické
organokatalyze. Prace je srozumitelnd a navic Ctiva. Ob¢ studovana témata jsou velmi aktudlni a
vyznamna, a proto lze zanedbat to, Ze v jedné disertadni praci ptisobi ponékud heterogenné. Uvodni
cast zminuje motivace a dale predstavuje studované systémy nasledované clenénim celé prace, coz
¢tenari usnadnuje orientaci v textu. Teoretické postupy shrnuje druha kapitola podavajici prehled od
metod neempirickych az po metody empirické a zahrnuje i Casti o interakéni energii a popisu
solvata¢nich prispévku. Nasledujici tfi kapitoly se vé€nuji nekovalentnim interakcim v proteinech a
kapitola Sesta pak aromatickym interakcim pii organokatalyze.

Prace je doplnéna prilohovou ¢asti obsahujici separaty ¢tyt autorcinych praci a dale dvou
manuskriptl zaslanych k recenzi. Po obsahové strance je prace nadstandardnim dilem, pouzité
vypocetni metody jsou nejen adekvatni, ale Casto na hranici nejkvalitnéjSich dostupnych metod
Vv oblasti. Navic prace obsahuje jen malé mnozstvi, vétSinou odpustitelnych, chyb (napt. str. 12 —
rovnice (2.1) a (2.2), plati za ur€itych podminek, navic bych misto symbolu E v rovnici (2.2)
doporucil zavedené&jsi symbol U, s tim, Ze U = E + Ezpyg; str. 19 — van der Waalstv ¢len v rovnici
(2.17) zahrnuje vedle disperze i repulzi, coz ostatné ukazuje i rovnice (2.18)). Zmateéné také ptisobi
fakt, ze v sekci ,,Apendix“ je u prace ,,B“ uveden jako casopis Protein Science, avsak podle
ptilozeného separatu jde o ¢asopis Proteins: Structure, Function and Bioinformatics.

K praci mam jedinou otazku:

V préci je zminén fakt, Ze ke stabilité¢ hydrofobniho jadra proteinli vyznamné ptispiva enthalpicky
¢len potazmo zejména disperzni interakce uvniti hydrofobniho jadra. Toto tvrzeni jisté obstoji ve
sveété plynné faze, tedy naptiklad v aplikacich jako je hmotnostni spektrometrie, av§ak v oblasti
stabilizace proteinli v nativnim prostiedi se mi zda toto tvrzeni na zéklad€ predloZenych autor¢inych
praci nedostate¢né podloZzené. Domnivam se totiZ, Ze podobné tvrzeni by bylo tieba opfit o srovnani
dvou jasnych stavil. Jednim by byla nativni a sbalend konformace proteinu a tim druhym soubor
nesbalenych forem téhoz proteinu a to véetné zahrnuti vodného prostiedi. Jaky je soucasny ndzor
autorky na tvrzeni publikovana v roce 2005?

PtredloZzend disertacni prace obsahuje cenné a kvalitni vysledky, které ostatné jiz jednou prosly
naro¢nym recenzim fizenim v redakcich velmi prestiznich odbornych ¢asopist.

Praci doporucuji bez vyhrad k obhajobé.
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