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Molecular simulation of acid-base properties of short peptides and
the AB(1-42) peptide

Prvni ¢ast diplomové prace M. Nejedlé navazuje na bakalafskou praci, ve které studovala
acidobazické chovani kratkych peptidd. Oproti bakalarské praci je zde provedeno dikladné
srovnani s publikovanymi experimentalnimi vysledky i s vysledky simulaci s atomistickym
rozliSenim. Po uspésné obhajobé by méla na zakladé téchto vysledkld vzniknout odborna
publikace. S ohledem na zna¢né mnozstvi ziskanych dat pro rizné sekvence a kombinace
parametrl, je v hlavnim textu zahrnut pouze ilustrativni vybér vysledkd. DalSi jsou pro
uplnost uvedeny v dodatcich na konci prace.

Ve druhé &asti se M. Nejedla vénuje studiu adsorpce delSiho peptidu AB(1-42) na nabity
povrch. Tento projekt je motivovan potencialnim vyuzitim nabitych nanocastic pro inhibici
agregace amyloidnich peptidu. Je taky sou€asti mezinarodni spoluprace s prof. Ritou Dias a
Dr. Pablem Blancem z univerzity v Trondheimu. Po metodické strance se jedna o mnohem
slozitéjSi simulaci nez v prvni Casti prace. Roztok peptidu je zde simulovan v blizkosti
povrchu ve kvazi-2D periodickém uspofadani, a souasné grand-kanonicky propojen s
virtualnim rezervoarem soli o konstantni koncentraci. Cilem této ¢asti diplomové prace bylo
pfedevSim sestaveni vhodného simulaéniho modelu a validace zvolenych parametrd,
pfipadné ziskani predbéznych vysledkl tykajicich se adsorpce peptidu na nabity povrch. V
projektu planujeme pokracovat v ramci PhD studia M. NejedIé.

Je vhodné zminit, Ze Magda si v ramci prace musela rozsifit technické znalosti z
programovani, statistické termodynamiky i molekulovych simulaci nad ramec bézné napiné
magisterského studia, a v nékterych pfipadech (2D elektrostatika) dokonce i nad ramec
bézné naplné specializovanych kurzi molekulovych simulaci. Jelikoz navazovala na
bakalarské studium medicinalni chemie, potfebovala si doplnit taky znalosti matematiky a
fyziky. Za timto u€elem absolvovala v magisterském studiu nékolik specializovanych kurzu.

U predlozené prace bych rad vyzdvihl peclivé a pfehledné zpracovani ilustraci a graf(,
kterym autorka vénovala velkou pozornost a mnozstvi ¢asu. Na druhé strané, tento ¢as pak
do jisté miry chybél pfi psani textu prace, ktery trpi riznymi nedostatky. Tyto nedostatky by
bylo mozné odstranit pfi finalni revizi, ktera se ale nestihla pfed terminem odevzdani.

Dovolim si tvrdit, Ze M. Nejedla ziskala védecky zajimavé a originalni vysledky. Odvedla
znaCné mnozstvi prace nejen pfi ziskavani dat, ale taky pfi jejich zpracovani a finalni
grafické prezentaci. Navzdory nékterym vytkdm k samotnému textu prace proto
navrhuji hodnoceni znamkou vyborné.
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