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Hodnoceni prace:

a) Odborna urover a zpracovani teoretické casti: vyborna
b) Naroc¢nost pouzitych metod: vyborna
c) Zpracovani metodické ¢asti (pfehlednost, srozumitelnost): velmi dobré
d) Kvalita ziskanych experimentalnich dat: vyborna
e) Zpracovani vysledku (pfehlednost, srozumitelnost): velmi dobré
f)  Hodnoceni vysledkl vEetné statistické analyzy: velmi dobré
g) Myslenkova uroven a rozsah diskuse vysledku: vyborna
h) Srozumitelnost, vystiznost a adekvatnost zavéru: vyborna
i)  SpInéni cilu prace: vyborné
i)  Mnozstvi a aktualnost literarnich odkaz: vyborné
k) Jazykova uroven (stylisticka a gramaticka urover): vyborna
[)  Formalni uroven prace (Clenéni textu, grafické zpracovani): vyborna

Doporucuiji diplomovou praci k uznani jako praci rigorézni 4

Pfipadné poznamky k hodnoceni:

Obhajovana prace Zbyrika Vecefi je zaméfena na vyuZiti metod pocitaCové chemie pfi
hledani potencialnich antidot pfi otravach novi¢oky. S ohledem na sou€asnou geopolitickou
situaci se jedna o téma velmi aktualni. Prace je ¢lenéna logicky a ma jasnou koncepci.
Metody pouzité pfi feSeni prace jsou peclivé zvolené a vétSinou adekvatné popsané. Na
tomto misté je tfeba zdlraznit naro¢nost a komplexnost zvolenych metod zahrnujicich
nékolik typl SW vEetné simulaci molekularni dynamiky, které musel diplomant zvladnout

v omezeném case.

Vysledky modelovacich experimentl jsou prezentovany dostate¢né prehledné a fadné
diskutovany. Vétsi pfehlednosti prace by pravdépodobné prospélo pouziti vétSiho mnozstvi
vizualizaci.

Dotazy a pfipominky:

Jisté vyhrady mam v nékterych ¢astech prace ponékud strohému popisu pouzitych metod.
Dotazy:



Jsou v literatufe k dispozici data, ktera by vypovidala o polo€asu starnuti novi¢oky
inhibované AChE?
Jaky je biologicky osud a pfipadna toxicita fosfyloxima (obr. 1.9)?

Proc€ jste pro experimenty zvolili pravé model AChE 5HF9, cozZ je AChE inhibovana
pesticidem paraoxonem s HI-6 v aktivhim misté? Je mozné, Ze by se vysledky pfi pouZiti jiné
krystalické struktury liSily?

Jakym zplUsobem byly vytvofeny adukty AChE s novi€¢oky? UCSF Chimera umozriuje
pfipravu kovalentnich adukta protein?

V praci se uvadi, Ze z dokovaci studie byl vybran "ten nejlepsi vysledek" a Ze pro
experimenty molekularni dynamiky byla vybrana vzdy "ta nejlepSi p6za". Na zakladé jakych
parametrl jste tyto nejlepsi vysledky hodnotili?

Da se urc€it néjaky hrani¢ni hodnota vzdalenosti oximu reaktivatoru od O-P vazby komplexu

AChE-OF pro uspésnou reaktivaci? V praci jsou prezentovany vizualizace s touto
vzdalenosti 5 A i vice, da se i v takovychto pfipadech pfedpokladat uspésna reaktivace?

hodnoceni, prace je: vyborna k obhajobé: doporucuji
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