Oponentsky posudek na doktorskou praci Ing. Aleny Kolarikové
"Struktura, dynamika a interakce substituovanych molekul hyaluronanu ve smésnych

rozpoustédlech"’

Predlozena doktorskéd prace Ing. Aleny Kolatikové se zabyva molekularné dynamickymi
simulacemi interakci fetézcl kyseliny hyaluronové a jejich postrannich substituentii na bazi
kondenzac¢ni reakce s kyselinou stearovou v riiznych moldrnich pomérech (1:1,1:2,1:3), tj.
s jednim, dvéma nebo tfemi postrannimi substituenty. Vysledky PhD studia Ing. Kolatikové byly
opublikovany ve 4 ¢lancich v impaktovanych casopisech, 3x Carbohydrate Polymers a 1x J.
Chem. Theory and Computations. V téchto ¢lancich je 3x prvni autorkou, coz jasné vypovida o
mife jejiho piispévku v danych studiich.

Teoreticky Uvod shrnuje dosavadni stav znalosti jak zaplikacni oblasti hyaluronové
kyseliny, vlastnosti pouzitych smésnych rozpoustédel tak i vypocetnich metod molekularni
dynamiky. Stru¢né jsou naznaCeny parametry simulaci a zplsob charakterizace vysledki.
Vysledkova Céast obsahuje nejprve napocitand data odpovidajici nesubstituované kyseliny
hyaluronové pii dvou teplotach 275 a 310 K pro zvolena rozpoustédla a riizné koncentrace NaCl.
Dale pak vysledky substituovanych fetézcl kyseliny hyaluronové sjednim, dvéma a tfemi
postrannimi alifatickymi segmenty.

Prace je pak zakoncena stati o pfinosu pro vé€du a praxi a zavérem, ktery shrnuje ziskané
vysledky.

PiedloZena prace je napsana velice peclivé bez zdsadnich chyb. Nicméné jako podstatny
nedostatek povazuji skutecnost, Ze byla sepsana v matefském jazyce. To je na této trovni v dnesni
dobé& jiz zfetelny prohieSek i pfesto a mozna spi§ pravé proto, ze dané Clanky jsou psany
v anglicting.

Co se tyce kapitoly ,, Teoreticky ramec*, shledal jsem jej velmi zajimavym, zvlasté pro
nékoho, kdo v dané oblasti nepracuje. Nicméné mnoho véci se v ném opakuje nékolikrat a
aplika¢ni ¢ast by mohla byt zmého pohledu krat$i. Naopak kap. 4.4, kde je popisovana
molekulova dynamika, je pfekvapivé strucna. Chybi jakdkoli zminka algoritmech, jakymi se
postupuje pii stanoveni jednotlivych geometrii a rychlosti pocitanych trajektorii, zékladni
informace o funkci zvoleného termostatu a barostatu a neposledni fadé pouzitého force fieldu.

Rovnéz v nasledujici Casti (Metody) bych ocekaval minimdlné jako ptilohové dodatky

vSechny pouzité (nebo alesponi podstatnou vétSinu zasadnich pouzitych) tcl (vind) a pythonovych



skripti. Chybi také jakakoli zminka o Kirkwoodové-Buffové modelu i pies skutecnost, Ze
v publikaci jsou zaklady tohoto modelu diskutovany.

Ve vysledkové ¢asti jsem nikde nenasel informaci kolikrat byla dand simulace zopakovéana
sjinym geometrickym uspofadanim, aby bylo moZno stanovit alesponn pfibliznou chybu
provadénych simulaci. Pfedpokladam proto, Ze se autorka spokojila jen s jedinou simulaci
s relativné dlouhym casovym priabéhem. To je vzhledem k poctu jednotlivych variant
rozpoustédel a koncentraci NaCl v ,roztoku® pochopitelné i kdyZ to Castecné snizuje kvalitu
vysledkd.

Jako ndmét do diskuze bych se chtél dizertantky zeptat:

1) Zda by mohla piiblizit podstatu Kirkwoodova-Buffova modelu.

2) Pokusila se alesponi v nékteré ze simulaci pouzit nékolik rtiznych startovacich
geometrii k odhadu chyby vypocti?

3) Jaké silové pole pouzila pro MD simulace hyaluronové kyseliny a jejich
substituenti?

4) A pokusila se na néjakém malém modelu ovétit vhodnost zvoleného silového pole
kvantoveé-chemickymi vypocty?

5) Jakym zplsobem volila umisténi jednotlivych substitu¢nich segmentii na fetézci

HA?

Zaveérem bych chtél konstatovat, Ze pfes moje drobné pfipominky predlozend doktorska
prace Ing. Aleny Kolafikové jednoznacné dokazuje jeji védeckou kvalitu a schopnost fesSit
problémy chemické fyziky. Doporucuji, aby po uspéSném obhajeni prace ji byl udélen titul
"Philosophiae Doctor".
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