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Slovni vyjadieni, komentafe a pFipominky vedouciho:

Hana Barvikova ve své diplomové praci navazuje na svou bakalafskou praci, ve kter¢ se
seznamila s pouZivanim programu Gromacs pro modelovani interakei molekul na rozhrani
mineralni povrch—kapalina, V diplomové praci:

a) pouzila modifikované silové pole pro kiemenny povrch

by pouzila odli¥né uspofadani simulaéniho boxu — dva identické povrchy

¢) pfipravila topologie dalsich organickych molekul (kvantové spoctené parcidlni naboje

dodal B. Minofar)

d) modelovala systémy obsahujici vice molekul — az do po¢tu v souladu s experimentalni

rozpustnosti, resp. systémy obsahujici riizné protonované stavy molekul dle daného pH

e) seznamila se s metodou vypodtu volné energie pomoci potencialu stiedni sily a pouzila ji

pro ziskani profili volné energie molekul jako funkce vzdalenosti od povrchu.

Zejména posledni cil povazuji za zasadni pokrok oproti bakalafské praci, nebot se jedna o
postup mné teoreticky znamy, ale s jehoZ implementaci jsem nemél Senosti. Sle¢na Barvikova
samostatné vyfesila pfipravu série poatecnich konfiguraci 1 nasledné zpracovani vysledku série
simulaci potfebnych pro ziskani profilu volné energie a sepsala potfebné kroky tak, aby slouzily
jako navod pro uspésné pouzivani metody v obdobnych systémech.

Jednou z hlavnich motivaci pro pouziti metody vypodtu stredni sily plsobici na molekulu
upoutanou v dané vzdalenosti od povrchy bylo ziskat statisticky pfesnéj§i data nez z hustotnich
profill, které v fadé pripadi 1 z dlouhych simulaci stale vykazuji znatny Sum, vznikly zejména
slabou interakei molekul s kfemennymi povrchy. Porovnani hustotnich profilt ptimo urovanych
ze simulaci s profily volné energie a z nich spocitanych hustotnich profili odhalilo znatné rozdily
mezi nimi, jejichZ pfi¢inou miZe byt a) statisticka nepfesnost uréeni jednoho nebo obou typl
profili by rozdil mezi interakéni energii a volnou energii. role entropie. Vzhledem k tomu, Ze tyto
vypocetné ndroéné simulace byly dokonéeny kratce pred dokontenim diplomové prace, nebylo
mozné aspon pro jednu kombinaci molekula-povrch vyrazné prodlouzit délku simulaci, provést
simulace za jiné teploty &i jinak vnést vice svétla do zdveéretné diskuse vysledkl. Toto povazuji za
jeden z méla, ale bohuZel vyznamny nedostatek prace. .

Studované systémy a celd diplomova prace jsou soucasti feSeného projektu GA CR
“Pocitatové modelovani interakei organické hmoty a biomolekul s mineralnimi povrchy™ (2013-
2016). ve kterém H. Barvikova figuruje jako studentka-¢lenka resitelského tymu. Pro publikovani
vysledkl bude nutné prodlouzit vypocetni Casy a lépe objasnit vztah vysledkid obou metod. Jako
méné vhodna volba se v pribéhu feSeni ukdzalo mé doporuceni pouzit jako referentni bod
karboxylové skupiny t€2isté polohy obou kyslikil - vysledna analyza ukézala, Ze zvolit jako
referentni bod jeden z t&chto kyslikG je sice statisticky nepfesnéjsi, ale pro analyzu interakénich
energii vhodngj$i volba. Jeden z ptivodnich doplikovych cild, tj. studovat interakce molekul 18
rutilovym povrchem nemohl byt naplnén - jednak by objem préce preséhl rozumnou miru a hlavné
jsme dosud nepievedli pouZivané silové pole rutilového povrehu do programu Gromacs (potize s
periodickymi kyslikovymi mustky).

Po strance zpracovani diplomové prace ocenuji ¢tivé shrnuti potfebnych znalosti pro pfipravu
a modelovani systému a instruktivni navod, jak provadeét a zpracovat vysledky simulaci véetné
ziskani profil volné energie. Studentka rozvedla také ¢ast vénovanou volbé kombinaci parametra
povrchii a molekul tak, aby simulované podminky byly vnitfné konzistentni a v souladu s
experimentalnimi daty. Studentka prokézala, Ze je schopna fesit nejen sloZit&j$i dkoly, ale navic s

*

vysokou mirou samostatnosti - od prace s literaturou po provadéni simulaci a jejich zpracovani.

Ve svém posudku jsem se soustiedil spiSe na Cést prace, kterd z pohledu védeckého projektu
vyzaduje dopracovani. Je viak tieba vyzdvihnout, Ze diplomova prace H. Barvikové vyznamné
pomohla ¢lentm feSitelského tymu projektu k nalezeni/otestovani vhodnych pfistupti studia
interakei molekul s povrchy véetné technické realizace v programu Gromacs, pfipravila modely



molekul pro dal$i zkoumani a sepsala praci, kterd je vvbornym navodem pro dalsi nasledovniky.
Spoleéné s védomim velikého ¢asu (lidského 1 vypocetniho), ktery praci vénovala, se pfiklanim k
hodnoceni "vyborné".

Piipadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

Prici

doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakalafskou.
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