Posudek diplomové prace Bc. Jakuba Jungwirtha:

Application of chiroptical techniques for exploration of inhomogeneous systems

Diplomovéa prace se zabyva v prvni ¢asti studiem dipeptidu alanin-alanin a v druhé
Casti prace studiem vlaknové struktury amyloidu lysozomu vajeéného bilku.
Spole¢nym jmenovatelem obou ¢asti je metoda pouzitd ke studiu zvolenych systémi:

méfeni Ramanovy optické aktivity (ROA).

V tvodnich kapitolach autor piehledné diskutuje experimentalni aspekty techniky
ROA. Zde jsou stru¢nég, nicmén¢ dostatecné jasné, popsany zakladni principy metody
véetné schematického uspofadani ROA spektrometru. Déle je pak rozebran teoreticky
pfistup k technice ROA a ukazéano, jak ptfedpovidat experimentalni spektra pomoci
vypocetni chemie. V tomto oddile jsou rovnéz zminény vyhody a nevyhody riznych
vypocetnich modelt.

Kapitola 4 se zabyva diskuzi konformacniho studia systému alanin-alanin.
Nejprve jsou shrnuty vysledky a zavéry starSich studii a naznacen divod pro¢ je
dilezit¢ se timto tématem zabyvat. Déle jsou popsany detaily experimentdlniho
zpracovani a vypocetni modely na jejichz zakladé bylo ROA spektrum stanoveno “in
silico”. V diskuzi vysledkt jsou pak pro (tfi) rizné hodnoty pH porovnany rtzné
piistupy k predikci experimentalnich hodnot.

V kapitole 5 je obdobnym zpisobem jako v kapitole 4 uvedeno zasazeni
zvoleného systému do kontextu dosavadnich vysledkil. Ziskana data, byt naméfena na
unikatni aparatufe, vSak vyzaduji jesté dalSi propracovéni, aby dokazala poskytnout
novy pohled do struktury amyloidového vldkna. To vSak nelze autorovi diplomové
prace vycitat z casovych ditvodi i z dlivodi komplexnosti zvoleného problému.

Velmi oceiiuji téz posledni oddil kapitol 4 a 5, kde je explicitné uvedeno, co

udélal autor sdm a co je dilem spolupracovnikd.

K praci mam technickou otazku:

na str.30 je diskutovan linearni posun spektralnich hodnot tak, aby se maximalizoval
prekryv s experimentalnimi daty. Pak jsou uvedeny ziskané hodnoty parametrti a, b.
Dale je tfeceno, ze zastoupeni jednotlivych konformért bylo rovnéz ziskdno (ptesnéji

nez z Boltzmannovych véhovych faktorl) z fitu na experimentélni pribéh spektra.



Nevedlo by k dalSimu (asi malému) zptesnéni vypoctenych spekter spojeni obou

procedur a optimalizovani vSech 6 parametri souasné?

Komentai ke "Spektralnimu rozkladu™ na str. 34, 1. odst.:

V tomto piipadé jsou k dispozici pouze 4 konforméry, relativné zfeteln¢ energeticky
oddélené. Pak tedy lze zcela jisté zacit s delSim krokem a uSetfit tak vypocetni cas.
Nicméné pro vétsi pocet minim by timto zplisobem bylo mozné 'nejzajimavejsi’

minimum opominout.

Zavérem bych chtél konstatoval, ze ptredlozena diplomova prace piedstavuje velice
kvalitni dilo, které spliuje vSechny pozadavky na diplomovou praci. Rad ji

doporucuji k obhajobé& a navrhuji klasifikovat ji stupném vyborné.
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