Posudek oponenta na bakalaiskou praci
Zofie Sovové
na téma:
,Homologni a energetické modelovani proteini ve spojeni s molekularni
dynamikou a vibraéni spektroskopii‘

PfedloZena bakalafska prace se zabyva aplikaci modernich vypodetnich a experimentalnich metod na
studium proteind kyslik vyvijejiciho komplexu fotosystému II. Cilem této prace bylo sestavit
homologni modely vné&jsich proteinii fotosystému II pro hrach a 3penat, uréit vazebna mista pro
vapenaty iont a potvrdit nezbytnost ur¢itych aminokyselin pro stabilitu struktury proteinti PsbQ a
PsbP.

Prace v celkovém rozsahu 35 stran je standardné &lenéna na &ast uvodni, pouzité metody, vysledky,
diskuse, pouzitou literaturu, pfehled publikovanych praci autorky a jedna piilozena publikace
zabyvajici se vyzkumem proteinu PsbQ.

Bakal4fskd prace je napsdna pomérné srozumitelné i pies trochu zbytené formalni nedostatky, jako
napiiklad nedostate¢nou ¢itelnost obrazkd v Gvodni &asti, pieklepy, oblasné chybéjici objasnéni
zkratek, vyrazii a metod v uvodni €asti prace, nepfesnou formulaci Ramachandranova diagramu na
str.7, apod.

Vyznam bakalaiské prace spatiuji v usp&sné aplikaci Sirokého spektra vypocetnich i experimentalnich
metod pro vyzkum proteinti, jmenovité metody homologniho modelovani, energetické optimalizace a
molekulové dynamiky, fylogenetické analyzy proteinovych struktur a experimentalni metody FTIR a
Ramanovu spektroskopii. V piehledu publikaéni ¢innosti je uvedeno, Ze studentka je hlavni autorkou
jedné a spoluautorkou tii publikaci uvefejnénych v mezinarodnich recenzovanych &asopisech, a
spolupracuje i na mezinarodnich vyzkumnych projektech. Lze tak konstatovat, Ze studentka obohatila
vyzkum na pracovidti, jez se dlouhodob& zabyva vyzkumem fotosyntézy, o nové teoretické a
experimentalni pfistupy a prokazala schopnost samostatné pracovat na védecko-vyzkumném projektu.

Bakalafskou praci hodnotim znamkou ,,vyborné*“ a doporuéuji k obhajob& pro ziskani bakalafského
titulu.

Pro obhajobu bakalai'ské prace si dovolim vznést nasledujici dopliujici dotazy:

1. Zjakého divodu bylo pro dynamickou studii pouzito silové pole Gromacs a zda byla
provedena dodate¢nd parametrizace pro pfipadné nestandardni vazby? Dale pak prosim o
zdivodnéni opravnénosti pouzit pomérné velkou hodnotu &asového kroku 5fs, jez miize
vyrazn€ ovlivnit pfesnost druhé derivace polohového vektoru neboli silového pole pro popis
nevazebnych interakci a vodikovych vazeb, byla provedena srovndvaci studie s mensim
¢asovym krokem?

2. Jaka je Casova a hardware naro¢nost uvedenych vypocetnich metod, piedevdim u dynamické
studie?

3. Pro urCeni prvka sekundarni struktury byly pouzity standardni experimentalni metody FTIR a
Ramanova spektroskopie, uvazujete i o aplikaci metod cirkuldrniho dichroismu a nuklearni
magnetické rezonance?
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