Oponentsky posudek bakalarské prace Vojtécha Keprty

V predklddané bakalarské praci na téma Modelovdni acidobazickijch vlastnosti kopolypeptidi glu-
tamdtu a lysinu s tyrosinem se jeji autor zabyva simulacemi ioniza¢niho chovani téchto molekul pomoci
zhrubenych modelu.

Posuzovand priace ma vsechny nélezitosti védecké prace v oboru. Autor v ivodni ¢ésti jasné a srozu-
mitelné popisuje acidobazické rovnovahy, pouzité zhrubené modely a simula¢ni metodologii. Dosazené
vysledky podava systematicky, strucné, srozumitelné a konzistentné. Z celého textu je patrné, ze autor
se v dané problematice orientuje. [jprava textu a provedeni grafu jsou na velmi dobré drovni.

Réada bych autora pozadala o vyjadieni k néasledujim bodum:

o str. 8: "a; je prumeérny stupen ionizace skupiny typu 1
Co zde znamend ”prumérny” ?

e str.13: "Parametry WCA potencidlu byly zvoleny pro vSechny cdstice v simulaci podle prace Lun-

kada et al. [9] jako € = kgT, kde kg je Boltzmanova konstanta, T je teplota simulovaného systému
(25°C) a 0 = 0.35nm”
Lze to tedy chapat tak, ze v two-bead modelu je jedna aminokyselina efektivné 2x vétsi nez ve
one-bead modelu? Déle, pokud je interakéni parametr € stejny pro vSechny interagujici pary, zna-
men4 to, ze neberete v ivahu vliv hydrofobicity (Tyr se vétsinou povazuje za hydrofobni, kdezto
Lys a Glu za hydrofilni aminokyseliny).

e str.13: "V two bead modelu existuje vice typu vazeb s ruznou délkou (centrdlni cédstice - postranni

retézec (rozdilné délky pro kazdou aminokyselinu), centrdlni cdstice - centrdlni castice), jejichz
hodnoty parametru r byly opét prevzaty z prdace Lunkada et al. [9], ve které byly ziskany s pomoci
atomastickych simulaci”
Supplementary information z prace Lunkada et al. [9] obsahuje detailni data pro Glu, His, Lys, Asp.
V predkladané praci jsou ale peptidy slozené z Glu, Lys, Tyr. Jaké jsou tedy parametry pouzité
pro Tyr? Pro ¢tenéfe by byvalo bylo jednodussi, pokud by autor tyto parametry explicitné uvedl
v ptrehledné tabulce.

e Préce [9] obsahuje odhad interakénich parametra ze simulaci monopeptidu.
Jak ohadujete parametry interakénich potencidlu pro dvojice Lys-Tyr a Glu-Tyr?

e Proc¢ autor neuvazuje vazebné tii- a ¢tyicasticové interakce (bending a dihedralni hly), které jsou
pro popis struktury proteinu a peptidu celkem zasadni?

o str.18: "Vsechny cdstice maji jednotkovou hmotnost”
Asi nemyslite 1kg.

e V kapitole 4.3 je ukdzané, ze one-bead model nadhodnocuje neidealitu v ionizaci. Autor to zduvodnuje
rozdilnymi moznostmi pouzitych modelu, co se tyce rozlozeni naboje v prostoru. To by ale mohlo
vypadat uplné jinak, pokud by pouzité modely zahrnovaly vazebné tii- a ¢tyrcasticové potencidly.



e V kapitole 4.4 pisete: "Kdyz vsak naboj polypeptidu klesne, nabyvaji delsi retézce relativné vice
sbalenou konformaci (v porovndni s jejich mazimdlnim nataZenim) oproti kratsim retézcim.”
Znovu je namisté otazka, jak by to vypadalo pti pouziti ihlovych potencialu.

Co se tyce Rg, je mozné, ze by se vlivy pouziti one-bead /two-bead modelu a délky Fetézce piipadné
mohly vykompenzovat? Je skoda, ze Obr. 4.13 a 4.14 nejsou ve stejné reprezentaci jako Obr. 4.19
a 4.20. Porovnavani by bylo snazsi.

o str. 49: "To pak celkové vede ke zmeneé stupné ionizace polypeptidu, takZe predikce podané téemaito
modely se shoduji pouze kvalitativné ale ne kvantitativné.”
V této praci ale pouze kvantitativné porovnavate vzajemnou shodu vysledku simulaci pomoci
ruznych modelu a délek tetézce. Existuje néjaky predpoklad, pro¢ by kvantitativni porovnani
vysledki ze simulaci mélo vést ke shodé?

e "Hlavnim cilem do budoucna je pak porovndni vysledki ze simulaci s experimentdlnimi daty.”
Jaky typ experimentu mate na mysli a co presné budete porovnavat?

Zavérem je tteba Tici, i ze pres mnozstvi dotazu, které zde uvadim, se mi prace libila. Predpokladam,

ze zde prezentované vysledky budou soucasti publikace v odborném casopise. Praci pokladam za vybornou
a doporucuji k obhajobeé.
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