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Oponentsky posudek

Diserta¢ni prace Mgr. Kamila Malace prezentuje molekulové dynamické
pocitacové simulace biomolekul, potencialné sméfované k vyvoji novych léku.

Z prace mam velmi smiSeny pocit, zacnu ale nejprve z pozitivni stranky. V prvé
fadé je z disertace zfejmé, ze Mgr. Malac odved| poradny kus prace jak pfi vyvoji
silovych poli tak pfi vlastnich pomérné rozsahlych simulacich enzymatickych
komplexu obsahujicich RNA polymerazu, ribonukleazu H, ¢i enzym Argonaute

s pfislusnymi fragmenty RNA nebo DNA. | kdyZ cesta k pfipadnych
chemoterapeutikim neni vibec pfimocara, autor velmi podrobné charakterizoval
strukturu téchto komplexu, coz mize byt velmi uzite€né pro budouci praci.
Zadruhé je povzbudivé, Ze se autorovi podafilo shrnout vysledky do tfi publikaci,
kde je vzdy prvnim autorem. Dvé z téchto praci jiz vysly v pomérné slusnych
mezinarodnich €asopisech, treti je v tisku.

Od prace, obsahuijici publikované ¢lanky bych oCekaval, ze v tvodu autor
struéné seznami Ctenare s problematikou, vytyCi védeckou hypotézu studie,
zmini nutné technické detaily a nakonec pfedlozi péknou anotaci pfilozenych
publikaci. Misto toho se ale autor na prvnich zhruba 50 stranach disertace
pokusil encykopedicky uvést nasledujici obory: virovou enzymologii, kvantovou
mechaniku, klasickou mechaniku a molekulovou dynamiku. To je jednak

zbyte&né a jednak nemozné. Uvod disertace tak nejvic pfipomina jakysi ,vycuc*
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ze skript a u€ebnic, ne které autor béhem svého studia narazil. Vybér je pfitom
délan celkem nahodné a jen obcCas souvisi s tématem disertace. Pro¢ autor
uvadi kvantové feSeni molekuly vodiku, ¢i aproximativni metody kvantové
dynamiky, kdyZ to nema s naplni jeho prace nic spoleéného? A kdyz uz uvadi
kvantovou chemii, pro€ podrobné rozvadi zcela nepouzitelnou Hartreeho metodu
a naopak o pouzitelném Hartree-Fockové pfistupu suse napise (str. 30): ,Tento
pfipad v8ak zde nebudeme rozebirat.“?

Uvod disertace je tak napsan k &tenéfi velmi nevlidnou formou a znaéna
Cast je natolik irrelevantni k vlastni praci, Zze ani nema cenu podrobné rozebirat,
CO je v ném spravné a co ne. Trvalo mi dlouhych 31 stran textu, nez jsem
konec¢né ziskal prvni informaci o tom, co vlastné autor chce studovat. Jen o malo
Opét se pomérné nestrukturované prolinaji Uvodni poznamky s motivaci a
vysledky a ani obrazky s az 77(!) podobrazky (viz obr. 4.20, 4.21, €i 4.22)
k pochopeni pfilis nepomohou. AZ mou posledni namitkou je nepékny jazyk
prace plny novotvart a zjevnych anglismu (jen jako pfiklad za mnohé uvedu
Lintrinsické terminace transkripce® na str. 8); neni mi vabec jasné, pro¢ autor
nepsal praci rovnou v anglicting.

Pfes vySe uvedené vyhrady praci doporucuji k obhajobé, nebot v ni
obsazené tfi publikace dostatecné svédci o autorové schopnosti uspésné Fesit
védecké problémy. Navic se domnivam, Ze bych nedoporu€enim prace
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k obhajobé (coz byla ma prvni reakce po precteni disertace) ,trestal“ astecné
na nepravém misté. Jsem totiz pfesvédcCen, Ze je na Skoliteli, aby praci

v takovém stavu nepustil k obhajobé, ale jesté na Skolicim pracovisti podrobné
autorovi vysveétlil, jak ma dobra disertace vypadat, a poskytl mu tak potfebnou
zpétnou vazbu.

K vlastni praci Mgr. Malace a pfislusné metodice mam nasledujici dotazy:

1. Str. 80 a 99: Jakeé je fyzikalni opodstatnéni pferozdéleni naboje hof¢iku na
fiktivni pseudocastice? Jde o pokus implicitné zahrnout polarizacni efekty

Ci pfenos naboje? Uvazoval autor i o jiné metodé, jak implicitné zahrnout



polarizacni efekty, pomoci Skalovani naboje iontu (viz Leontyev &
Stuchebrukhov, PCCP 2011, 13, 2613)?

2. Na str. 36 autor piSe, Ze ,V klasické molekularni dynamice se do uvahy
obvykle berou dvou- a tfi-Casticové interakce.” A co naprosto obvykly
dihedralni potencial, ktery je CtyfCasticovy?

3. Na str. 36-37 autor piSe, Ze jednim z hlavnich pfinost Verletovy metody
je, ze sily je nutné v kazdém kroku pocitat pouze jednou. To je ale stejné
tak pravda pro metody prediktor-korektor (Gearova metoda).

4. Str. 43 a dale: tlak se vzdy oznacuje jako ,p“ a ne ,P“.
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