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Komentaf k praci, pfipominky a dotazy.

Predlozend diplomova prace se zabyva studiem komplexd DNA a proteinu ve dvou silovych
polich, se zamérenim na stabilitu riznych forem DNA. Préace je strukturovana logicky, s jasné
vytyCenym cilem, kterého dosahuje, a s nepatrnym mnozstvim stylistickych a gramatickych
chyb.

K praci mam tyto komentare:

V seznamu zkratek nejsou uvedeny zkratky silovych poli, coz by se hodilo minimalné u téch
hlavnich (bscO/bscl, OL15).

V sekci Materiadl a metody chybi citace pouZitych software, a rfada detaild simulace (typ
barostatu, termostatu, minimalizacniho algoritmu, silové pole pouzZité pro protein, zvoleny
model vody, pripadné specifické parametry pro ionty, pokud byly pouzity). Moje otazka k této
sekci se tyka protonacniho stavu histidini — autor prdce uvadi, ze byl zvolen na zakladé pH
roztoku pouzitého pfi pripravé krystal(. Jaké bylo toto pH pro jednotlivé komplexy a vyskytnul
se diky nému v nékterych strukturdch dvojité protonovany histidin (HIP)? Tvofil néjaky
z histidin( zretelnou vodikovou vazbu s navdzanou DNA?

V grafu ¢. 1. je kfivka RMSD samotného proteinu totoznd pro obé silova pole. MlzZe autor
okomentovat tento fakt, pfipadné, pokud se jedna o chybu pfi tvorbé grafu, ukazat spravnou
verzi?

Srozumitelnosti prace by pomohly obrazky jednotlivych protein-DNA komplex(, at uz v Uvodu
pfi popisu jednotlivych proteinl, v Materidlech a metodach pfi popisu Uprav jednotlivych
krystalovych struktur, nebo ve Vysledcich, pfi popisu stability systému. Pfi jejich absenci je
napfiklad popis residui v interakci s DNA, nutnych Uprav struktur pred simulaci, nebo moznych
pohyb(l proteinu pro ¢tenare pomérné abstraktni.

Vzhledem k tomu, Ze schopnost délat prehledné obrazky studovanych struktur je relativné
zasadni v celém poli in silico molekuldrni biologie, navrhuji udélit zndmku A v pfipadé, Ze autor
prace v ramci obhajoby ukaze (at uz startovni, nebo findlni) struktury studovanych protein-
DNA komplexu.

Zavér: praci doporucuji k obhajobé.
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