Posudok na diplomovu pracu Bc. Zofie Sovovej ,,Aplikace
kvantové chemickych metod a molekularné dynamickych
simulaci na realné biologické systémy*

V predkladanej praci sa autorka zaobera dvomi oblastami vyskumu. V#ésia ¢ast je venovana
ustrednej Casti fotosystému (jadro fotosystému a membrana, v ktorej je systém vnoreny) a mensia
zaoberajlica sa tryptofanovym represorom. Obe st to oblasti, ktoré st z vel'kej ¢asti nezndme a
vyzadujice mnozstvo skumania.

Na zaciatku prace autorka prehl'adne zhrnula vedomosti o skimanych systémoch, ako aj o
metddach, pouzivanych pri praci (homologické modelovanie, MD simulacie, ab initio vypoéty).
Nasledne uvadza parametry simuldcii, pouZité silové polia pri simulaciach atd’.

Vo vysledkoch ako aj v diskusii je prevazna ¢ast’ venovana fotosyntetickej membrane.
Pravdepodobne na tomto systéme autorka spravila najviac prace (vytvorenie parametrov glykolipidu
pre silové pole, nasledné postavenie membrény a jej ekvilibracia aby zodpovedala experimentalne
zistenym udajom). V tomto treba ocenit’ autorku, Ze sa jej podarilo vyrovnat sa aj s vel’kym
mnozstvom vodikovych vézieb v hlavi¢kach glykolipidov, pretoze ako uvédza, tak membrana svojimi
parametrami zodpoveda experimentdlnym hodnotdm a je stabilna. V jadre fotosystému II, ktory
nadviizuje na predchadzajucu pracu na pracovisku, doglo o roz§irenie modelovanych proteinov zo 4 na
13. Pri tychto proteinoch sa spravilo len homologické modelovanie a energeticka minimalizacia
programom Modeller. Aj ked’ sa tento systém nedd simulovat’ samotny bez membrany. Poslednym
skimanym systémom bol tryptofdnovy represor, kde bol na ziklade kryStalickej Struktury postaveny
model a uskuto¢nend MD simuldcia za ugelom zistenia vézbovych energii roznych ligandov.

V préci som si v8imol niekol'ko preklepov ako v kapitole 2.2 sa tvrdi, Zze sacharidy maju
hydrofébne vlastnosti alebo pri popise hexagondlnej H1 fazy membrany sa uvadzaju aj hydrofilné aj
hydrofébne ¢asti lipidov na okraji valca. Pritom okolity text uvadza spravne informécie a podporuje
domnienku, Ze je to len preklep.

K praci mam nasledovné pripomienky:

- v kapitole 3.2 je spominany skript killwater na odstranenie molekul vody z prostrednej Casti
membréany, pri¢om mi nie je zndmy Ziadny programovy balik, ktory by takyto skript obsahoval;

— v kapitole 3.3 bola aka metdda pouZzita na obmedzenie nekone¢ného pdsobenia sil? PME alebo
nie¢o iné? PretoZe suc¢asna produkéna verzia Gromacs-u nedokéaze pri pouziti PME spravne
poditat’ vdzbové energie; za predpokladu, ze PME, tak by to mohol byt dévod divnych vysledkov;

— v kapitole 3.4 si na zaéiatku spominané 2 vy$8ie rastliny, ale menovite je spominany len hrach a
az neskor v texte je spominany aj Spenét (bez presného druhového oznacenia);

— v kapitole 4.1 by pri grafoch 1, 2 a 3 nebolo zle ukézat’ aj ,,running-averages* hodnoty, aby bol
vidiet’ lepsie trend vyvoja;

— v kapitole 4.1 sa na obrazku 4 nachédza po krajoch membrany voda, ktora neviem, ako sa tam
dostala a ktord by tam nemala byt'. MdZe toto autorka nejak vysvetlit'?

- v préci autorka naznacuje, Ze umiestnenie jadra FSII nie je trividlnou operaciou. Mohla by
objasnit’ oakavané komplikécie a aspoii naértnat’ predpokladany spdsob vlozenia?

Aj napriek tymto pripomienkam, ktoré neznizuja kvalitu praca, si myslim, Ze praca je prinosna
a pretoze sa zaoberd vel'kymi a komplikovanymi systémami, nie je mozné o€akavat, ze by autorka
objasnila celt ich funkénost. A konstatujem, Ze predloZena praca Zofie Sovovej spiia pozadované
kritéria na diplomové prace, doporuéujem na prijatie na obhajobu a po uspeinej obhajobe navrhujem
znamku vel’'mi dobre.
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