Stanovisko Skolitele k dizertacni praci Ing. Aleny Kolafikové na téma
»Struktura, dynamika a interakce substituovanych molekul hyaluronanu ve
smésnych rozpoustédlech”.

Alena Kolafikova se v rdmci své doktorské dizertacni prace zabyvala teoretickymi simulacemi roztokd
molekul kyseliny hyaluronové (HA, z angl. hyaluronic acid). Projekt navazoval na jeji diplomovou préci
a jeho konecnym cilem bylo modelovani roztok molekul HA s jednim ¢i vice navazanymi alifatickymi
fetézci. S ohledem na experimentalni praxi byla v rdmci simulaci metodou molekulové dynamiky (MD)
pouzita jako rozpoustédlo nejen voda, ale i roztoky vody s organickymi rozpoustédly 1,4-dioxanem a
terc-butanolem, vidy s nékolika variantami koncentrace NaCl.

Vzhledem ke komplexnosti studovanych systéma musela Alena nejdfive simulovat systémy jednodussi
obsahujici jednu nebo nékolik nesubstituovanych molekul HA. Vrdamci téchto simulaci byl
vyhodnocovan vliv rozpoustédel na strukturu a dynamiku jednotlivych retézc(, jakoZ i na moznost
tvorby docasnych tercidrnich struktur. V nasledné ¢asti prace pak bylo studovano chovani molekul HA
nesoucich jeden ¢i nékolik navazanych alifatickych substituentl, zejména jejich vliv na strukturni
vlastnosti molekul HA a ovlivnéni jejich vzajemné interakce. Podstatnou soucasti prace byl rovnéz popis
struktury rozpoustédla v okoli nesubstituovanych i substituovanych molekul HA, zejména s ohledem
na separaci slozek smésnych rozpoustédel v okoli molekuly HA a identifikaci mist, v nichz dochazi
k interakci s ionty v roztoku. Za Uéelem kvantifikace studovanych vlastnosti nebylo vidy mozné vyuzit
jednoduchych charakteristik, které jsou soucasti béznych vyhodnocovacich programd, mnohdy musela
Alena navrhovat komplexnéjsi nestandardni charakteristiky a k jejich vyhodnoceni napsat vlastni
skripty v programovacim jazyce Python.

TrebaZe struktura molekul HA a jejich vzadjemné interakce nejsou natolik vyrazné a spektakuldrni jako
u jinych biomolekul, podafilo se Alené ziskat velmi zajimavé vysledky popisujici chovani studovanych
systém(l a casto vysvétlujici publikovand experimentalni pozorovani. Tyto vysledky byly postupné
publikovany ve tfech odbornych ¢lancich v ¢asopise Carbohydrate Polymers (aktualni IF 12,5), z nichz
u dvou je Alena prvni autorkou. Vysledky posledni ¢asti prace budou obsahem dalsi publikace, jejiz
rukopis je v pripravé.

Kromé téchto simulaci absolvovala Alena odbornou staZ v Laboratoire de Physique Théorique de la
Matiere Condensée (LPTMC) na Sorbonne Université v Pafrizi, kde se vénovala simulacim samotnych
roztokl vody sorganickymi latkami a vypocty jejich termodynamickych vlastnosti metodou
Kirkwoodovych-Buffovych integral(. Tato jeji prace nejen Ze vedla k dalsi prvoautorské publikaci
v Journal of Chemical Theory and Computation (aktualni IF 5.5), ale stala se i zdrojem cenného know-
how pro nasi skupinu, které nepochybné najde vyuziti v dalSich vyzkumnych projektech.

Zavérem chci konstatovat, Ze Alena po celou dobu doktorského studia pracovala velmi aktivné, peclivé
a svédomité, byla oteviena novym poznatklim, a diky tomu ziskala cenné védomosti i praktické
dovednosti v oblasti molekulového modelovani i fyzikadlni chemie obecné. Krom toho se také
intenzivné podilela na vyuce student(l a splnila vSechny povinnosti v rdmci doktorského studia. Proto
jeji dizertacni praci doporucuji k obhajobé a navrhuiji, aby byl Alené udélen titul Ph.D.
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