
Oponentský posudek bakalářské práce Vojtěcha Keprty

V předkládané bakalářské práci na téma Modelováńı acidobazických vlastnost́ı kopolypeptid̊u glu-
tamátu a lysinu s tyrosinem se jej́ı autor zabývá simulacemi ionizačńıho chováńı těchto molekul pomoćı
zhrubených model̊u.

Posuzovaná práce má všechny náležitosti vědecké práce v oboru. Autor v úvodńı části jasně a srozu-
mitelně popisuje acidobazické rovnováhy, použité zhrubené modely a simulačńı metodologii. Dosažené
výsledky podává systematicky, strucně, srozumitelně a konzistentně. Z celého textu je patrné, že autor
se v dané problematice orientuje. Úprava textu a provedeńı graf̊u jsou na velmi dobré úrovni.

Ráda bych autora požádala o vyjádřeńı k následuj́ım bod̊um:

• str. 8: ”αi je pr̊uměrný stupeň ionizace skupiny typu i
Co zde znamená ”pr̊uměrný”?

• str.13: ”Parametry WCA potenciálu byly zvoleny pro všechny částice v simulaci podle práce Lun-
kada et al. [9] jako ε = kBT , kde kB je Boltzmanova konstanta, T je teplota simulovaného systému
(25◦C) a σ = 0.35 nm”
Lze to tedy chápat tak, že v two-bead modelu je jedna aminokyselina efektivně 2x větš́ı než ve
one-bead modelu? Dále, pokud je interakčńı parametr ε stejný pro všechny interaguj́ıćı páry, zna-
mená to, že neberete v úvahu vliv hydrofobicity (Tyr se většinou považuje za hydrofobńı, kdežto
Lys a Glu za hydrofilńı aminokyseliny).

• str.13: ”V two bead modelu existuje v́ıce typ̊u vazeb s r̊uznou délkou (centrálńı částice - postranńı
řetězec (rozd́ılné délky pro každou aminokyselinu), centrálńı částice - centrálńı částice), jejichž
hodnoty parametru r byly opět převzaty z práce Lunkada et al. [9], ve které byly źıskány s pomoćı
atomistických simulaćı”
Supplementary information z práce Lunkada et al. [9] obsahuje detailńı data pro Glu, His, Lys, Asp.
V předkládané práci jsou ale peptidy složené z Glu, Lys, Tyr. Jaké jsou tedy parametry použité
pro Tyr? Pro čtenáře by bývalo bylo jednodušš́ı, pokud by autor tyto parametry explicitně uvedl
v přehledné tabulce.

• Práce [9] obsahuje odhad interakčńıch parametr̊u ze simulaćı monopeptidu.
Jak ohadujete parametry interakčńıch potenciál̊u pro dvojice Lys-Tyr a Glu-Tyr?

• Proč autor neuvažuje vazebné tř́ı- a čtyřčásticové interakce (bending a dihedrálńı úhly), které jsou
pro popis struktury protein̊u a peptid̊u celkem zásadńı?

• str.18: ”Všechny částice maj́ı jednotkovou hmotnost”
Asi nemysĺıte 1kg.

• V kapitole 4.3 je ukázané, že one-bead model nadhodnocuje neidealitu v ionizaci. Autor to zd̊uvodňuje
rozd́ılnými možnostmi použitých model̊u, co se týče rozložeńı náboje v prostoru. To by ale mohlo
vypadat úplně jinak, pokud by použité modely zahrnovaly vazebné tř́ı- a čtyřčásticové potenciály.
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• V kapitole 4.4 ṕı̌sete: ”Když však náboj polypeptidu klesne, nabývaj́ı deľśı řetězce relativně v́ıce
sbalenou konformaci (v porovnáńı s jejich maximálńım natažeńım) oproti kraťśım řetězc̊um.”
Znovu je namı́stě otázka, jak by to vypadalo při použit́ı úhlových potenciál̊u.
Co se týče Rg, je možné, že by se vlivy použit́ı one-bead/two-bead modelu a délky řetězce př́ıpadně
mohly vykompenzovat? Je škoda, že Obr. 4.13 a 4.14 nejsou ve stejné reprezentaci jako Obr. 4.19
a 4.20. Porovnáváńı by bylo snažš́ı.

• str. 49: ”To pak celkově vede ke změně stupně ionizace polypeptidu, takže predikce podané těmito
modely se shoduj́ı pouze kvalitativně ale ne kvantitativně.”
V této práci ale pouze kvantitativně porovnáváte vzájemnou shodu výsledk̊u simulaćı pomoćı
r̊uzných model̊u a délek řetězce. Existuje nějaký předpoklad, proč by kvantitativńı porovnáńı
výsledk̊u ze simulaćı mělo vést ke shodě?

• ”Hlavńım ćılem do budoucna je pak porovnáńı výsledk̊u ze simulaćı s experimentálńımi daty.”
Jaký typ experimentu máte na mysli a co přesně budete porovnávat?

Závěrem je třeba ř́ıci, i že přes množstv́ı dotaz̊u, které zde uvád́ım, se mi práce ĺıbila. Předpokládám,
že zde prezentované výsledky budou součást́ı publikace v odborném časopise. Práci pokládám za výbornou
a doporučuji k obhajobě.

V Praze, 30.8.2024

Ing. Lucie Nová, PhD


