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Bodovy Body
rozsah
hodnoceni!
(1) FORMALNI POZADAVKY
celkovy rozsah prace (pro bakalaiské prace min. 18 stran, pro diplomové 0-3 3
prace min. 25 stran), vyvazenost rozsahu jednotlivych ¢asti, logicka
struktura prace (u experimentalnich praci doporuéeni pro teoretickou ¢ast do
1/3 celkového rozsahu)
kvalita literarni reSerse (poéet pouzitych pavodnich pramennych zdroju, 0-3 3
vhodnost vybéru, aktualnost zdroja)
spravnost pouzivani citaénich odkazu (pfitomnost necitovanych udaja, 0-3 2
dodrzovani jednotného stylu citaci, pouzivani oficialnich zkratek ¢asopist)
graficka uprava textu a obrazkua 0-3 2
uroven souhrnu/anotace (i v angli¢ting) 0-3 2
jazykova a stylisticka uroven, respektovani platného nazvoslovi 0-3 2

! Bodovy rozsah hodnoceni: 0-nevyhovujici, 1-vyhovuje, 2-primémné, 3-excelentni. U teoretickych praci hodnot'te

jenom (1) Formélni a (2) V&né poZadavky, u experimentélnich praci i (3) V&cné pozadavky experimentalnich praci,
u praci v cizim jazyce i (4) Jazykovou tirovei prace v cizim jazyce.



U

spravnost a Uplnost popist u obrazku a tabulek (srozumitelnost bez zfetele k (-3 2

ostatnimu textu, vysvétleni znacek, jednotky uvadénych veli¢in)

Formalni pozadavky — body celkem 16

(2) VECNE POZADAVKY
vystiznost formulace cilli prace a jejich splnéni 0-3 2

schopnost porozumeét vysledkim, jejich interpretace a jasny popis, 0-3 3
srozumitelnost diskuze a zavéru

uroven diskuse - interpretace vysledku, zatazeni do kontextu v literatuie (-3 3

(absence diskuze vysledkd s literaturou je nepfijatelna)

logika postupu pfi vlastni vyzkumné praci 0-3 3
uplnost popisu pouzitych metodik 0-3 2
experimentalni naroénost prace, samostatnost pfi praci 0-3 2
Uroven zpracovani experimentalnich dat 0-3 3
aktualnost pouzitych metod 0-3 3
pfinos prace pro obor a publikovatelnost vysledku (po pfipadném dopinéni) (-3 3

Vécné pozadavky u experimentalnich praci — body celkem 24

(3) PRACE V CIZiM JAZYCE

jazykova a stylisticka uroven 0-3

Komentar oponenta:
Autor bakalafska prace se ujal pomérné nelehkého ukolu, kvantové-chemické

studie interakci velkého biomolekularniho systému DNA s polycyklickym aromatickym
uhlovodiky, levotogivym (M) a pravotodivym (P) [6]helicenem a jeho dvéma chiralnimi
derivaty. Prace logicky navazuje na pfedchozi vyzkum interakci B-DNA s helicenem na

urovni molekularné dynamickych vypoétﬁ, které byly provadény Dr. D. Rehou.

2 Vyberte jednu z hodnot: 48 bodii pro experimentélni prace, 51 bodl pro experimentélni prace v cizim jazyce

3 Zadejte po&et ptid&lenych bodd.
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Uvodni teoreticka &ast prace, ktera popisuje detaily struktury DNA a helicenl a
typy vzajemnych interakci, je napsana prehledné a je také doprovazena nazornymi
obrazky chemickych vzorcli a prostorovych modelll molekul. Nasledujici kapitola
popisujici vypoletni kvantové chemické metody, problematiku baze funkci i vypodtu
interakéni energie, je psana vice ¢i méné srozumitelné vzhledem k absenci rozsahlého
matematického aparatu uvedenych vypocetnich metod. Experimentalni ¢ast v rozsahu
necelych tfi stran obsahuje cile prace a popis metodiky, pfilisna struc¢nost této kapitoly
vSak ke své Skodé postrada detailnéjsi objasnéni planovanych krokd.

Vzhledem k velikosti studovaného systému biomolekularniho komplexu helicen-
DNA bylo nezbytné pristoupit k aproximativnim a méné vérohodnym metodam
kvantové chemie, pricemz byla pouzita semiempirickd metoda PM6 s Grimmeho
korekci disperze a s popisem vodikové vazby a také metoda hustotniho funcionalu DFT
s empirickym zahrnutim disperze s bazemi SVP i TZVP. Ve vysledcich byla prokazana
nevhodnost pouzité semiempirické metody pro vypocCet interakénich energii,
k porovnani stability komplex( byly nakonec pouzity vypocéty pouze na urovni DFT.

Vysledky jsou srozumitelné komentovany a provazeny obrazky komplexd,
pomérné prehlednymi grafy a v priloze tabulkami s hodnotami interakénich energii pro
véechny kombinace interakci a helicend.

Obréazky popisujici interakci helicenu v zlabku DNA ¢i jejich interkalaci nejsou
z davodu velikosti molekularniho systému prehledné, namisto 2D zobrazeni vrele
doporuduji pouzivat stereo zobrazeni nebo napriklad obvyklou kombinaci povrchového
modelu DNA s tyCinkovym modelem helicenu.

Sekvence ¢tyt bazi GATA by bylo vhodné rozsifit na vétsi systém DNA z davodu
objemné molekuly helicenu a jeho derivatl, které timto omezenim nemohou reagovat
s daldimi bazemi v pfipadé zlabkové interakce, coz ostatné samotny autor komentuje i
v diskuzi jako slabinu studie, nicméné tento kompromis zdUvodhuje ¢&asovou
naro¢nosti vypocta.

Podnétny prispévek k diskuzi se vyskytuje v diskuzni ¢&asti o zanedbani
entropického ¢lenu pii vypoctech a kvalitativnim odhadu entropie Zlabkové interakce a
interkalace.

V bibliografické ¢asti je uvedeno 30 citaci, pficemz citace 21 postrada rok vydani
a obsahuje pfeklep v nazvu Casopisu, citace 20 obsahuje pfeklep v nazvu publikace
atd.

Pfripominky a dotazy, na které ma student/-ka reagovat pfi obhajobé.
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1. V praci bylo uvedeno, Ze vstupni data pochazeji z molekularné-dynamické
simulace interakce helicent s dvouvldknovou B-DNA v misté sekvence bazi
5'-GATA-3'. Je mi zndmo, ze MD studii neprovadél autor bakalaiské prace,
presto mé zajima, z jakého divodu byla v MD studii vybrana pravé uvedend
sekvence a zda muze vybér sekvence ovlivnit silu interakce s heliceny?

2. Vhodnost semiempirické metody PM6-D3H4X pro vypocet interakéni energie
byla popfena jiz na samotném zacCatku experimentalni ¢éasti, nicméné pro
nasledné studie bylo vybrano 30 komplext z celkového poctu 101 na zakladé
interak&nich energii spocitanych pravé metodou PM6. Nebyly timto postupem
nepravem vylouceny nékteré komplexy a opacné, nebyly do uz$iho vybéru
zatazeny komplexy s nizkou skutecnou interakéni energii? Pro¢ byla zvolena
semiempiricka metoda PM6-D3H4X, ktera byla parametrizovdna a testovana
na skupiné odliSnych komplex(?

3. V préaci nebylo zminéno, zda byla také zkoumana interakce helicenu a jeho
derivati ve velkém zlabku dvouvlaknové B-DNA? Pokud nikoliv, z jakého
davodu?

4. Prosim o struc¢né sdéleni konkrétniho vyznamu teoretické studie interakce
[6]helicenu a jeho derivatu s DNA.

5. V neposledni radé by bylo uziteéné stru¢né komentovat ¢asovou naroc¢nost
jednotlivych vypocétd a taktéz by bylo zadouci a vhodné uvést pouzity
vypocCetni hardware, zejména pokud byly pouzity kapacity vypocetni

organizace MetaCentra...

Chyby, na které si ma davat student v budoucnu pozor:

Pro jednoznacnost a srozumitelnost textu je v budoucnu vhodné se vice vénovat
detailnimu popisu prace a taktéz je vhodné vyvarovat se ob¢asnym prekleptm.

Zavér:

Po formalni i obsahové strance je prace vypracovana na velmi dobré urovni.
Vzhledem k tomu, Ze autor prace pochopil a také aplikoval fadu narocnych vypocetnich
metod kvantové chemie a molekulového modelovani a analyzoval velké mnozZstvi dat,
jedna se o nadstandardni bakalafskou praci. Planované cile prace byly splnény,
podafilo se vyhodnotit silu interakéni energie v zavislosti na chiralité, substituci i
vazebném motivu interakce a je zfejmé, Ze vysledky uvedené teoretické studie mohou

byt cennym podkladem pro dalsi rozsifenéjsi vypocetni studii.



Praci protodoporuc¢uji kobhajobé a navrhuji zndamku vyborng.*

V' Ceskych Budéjovicich ~ dne 21.5.2018

4 Je mozné navrhnout znamku s tim, Ze navrZena znamka miize byt upravena pii obhajobé (pokud se oponent
neziastni obhajoby, v posudku navrZzena znamka se do vysledné zndmky nezapogitava)



