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Il. HODNOCENI JEDNOTLIVYCH KRITERIi

Zadani narocné;si
Hodnoceni ndrocnosti zaddni zavérecné prace.

Vv

krystalografie je zapotfebi také dobrd Uroven znalosti programovani v jazycich C++ a Python.

Spinéni zadani splnéno

Posudte, zda predloZend zdvérecnd prdce splriuje zaddni. V komentdri pfipadné uvedte body zaddni, které nebyly zcela
splnény, nebo zda je prdce oproti zaddni rozsifena. Nebylo-li zaddni zcela spInéno, pokuste se posoudit zdvaZnost, dopady a
pripadné i priciny jednotlivych nedostatkd.

Zadani diplomové prace bylo splnéno v celém rozsahu.

Zvoleny postup FeSeni vhodny

Posudte, zda student zvolil sprdvny postup nebo metody reseni.

Postup feseni, t.j. modifikace kédu programu Fox s vyuzitim knihovny ObjCryst, je spravny postup. Rovnéz
zvolené testovaci struktury byly vhodné vybrany tak aby pokryly inorganické krystaly s koordinacnimi polyhedry
i molekulové krystaly s rGznym stupném komplexnosti.

Odborna uroven vyborna

Posudte uroveri odbornosti zavérecné prdce, vyuZiti znalosti ziskanych studiem a z odborné literatury, vyuZiti podkladi a
dat ziskanych z praxe.

Zavérecna prace ma vybornou odbornou Uroven. Student prokdzal plné porozuméni problematice globalni
optimalizace aplikované na reSeni krystalovych struktur z dat praskové difrakce.

Formalni a jazykova uroven vyborna

Posudte spravnost pouZivani formdlnich zdpis( obsaZenych v prdci. Posudte typografickou a jazykovou stranku.
Odborna terminologie je v praci pouZivana spravné, malé pripominky budou diskutovany béhem obhajoby.
Typograficka droven préce je vyborna.

Vybér zdrojti, korektnost citaci vyborné

Vyjddrete se k aktivité studenta pri ziskavani a vyuZivani studijnich materidl( k reseni zavérecné prdce. Charakterizujte
vybér pramend. Posudte, zda student vyuZil vsechny relevantni zdroje. Ovérte, zda jsou vsechny prevzaté prvky radné
odliseny od viastnich vysledk( a uvah, zda nedoslo k poruseni citacni etiky a zda jsou bibliografické citace uplné a v souladu
s citacnimi zvyklostmi a normami.

Pfedchozi prace jsou citovany spravné, nenasel jsem zadné poruseni citacni etiky. Student prokazal plnou
znalost predchozich praci zabyvajicich se stejnou problematikou.
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Dalsi komentare a hodnoceni

Vyjddrete se k urovni dosaZenych hlavnich vysledkt zdvérecné prdce, napr. k urovni teoretickych vysledkd, nebo k trovni a
funkcnosti technického nebo programového vytvoreného reseni, publikacnim vystupim, experimentdini zru¢nosti apod.
Hlavnim, a velmi cennym, vysledkem diplomové prace je naprogramovani algoritmu "Optimalizace hejnem
¢astic" do programu Fox. Efektivnost naprogramovani algoritmu nejsem schopen posoudit, ale ze srovndni s
algoritmem "Paralelni temperovani" na testovacich pfikladech vyplyva srovnatelna rychlost prohledavani
parametrového prostoru.

IIl. CELKOVE HODNOCENI, OTAZKY K OBHAJOBE, NAVRH KLASIFIKACE

Shrrite aspekty zdvérecné prdce, které nejvice ovlivnily Vase celkové hodnoceni. Uvedte pfipadné otdzky, které by
mél student zodpovédét pri obhajobé zdvérecné prdce pred komisi.

Celkové na mne prace udélala velmi dobry dojem. Autor pochopil spravné zadany problém a nalezl efektivné a
rychle spradvné feseni.

Otdazky a komentare k obhajobé:

- Strana 5: Factory Rp a Rwp existuji také ve verzi kdy pozadi je odecteno. Takto je vlastné plvodné definoval H.
Rietveld.

- Strana 9: Kde je v rovnici 2.1 zahrnuta chemicka informace (vazebné délky, ahly, Bond valence sum) ?

- Strana 14: Jsou sousedni ¢astice (doporuceno 3) ¢astice nejblizsi dané ¢astici?

- Strana 16: Je v algorithmu PSO uzZivand chemicka informace (délka vazeb)?

- Strana 17: Definice parametru w pfipomina Shanonovu informacni entropii. Je to ndhoda?

- Strana 19: Metropolisové spiSe nez Metropolitnim.

- Strana 20: Z ¢eho plyne omezeni dimenze problému na 20 v Bayesovské optimalizaci?

- Strana 30: Z vysledku vyplyva, ze pro PbSO4 dominuji LSQ spiSe nez PSO. Souhlasite?

- Strana 31: DICVOL neni soucasti programu Fox. Ten ma svou vlastni indexovaci routinu, kterd pouziva stejnou
metodu jako DICVOL, algoritmus dichotomie.

- Z textu neni Uplné jasné, zda "lokalni optimalizace" znamena LSQ anebo jenom prohleddvani omezené &3sti
parametrového prostoru pomoci PSO.

- Bude prace publikovéna alespon na serveru GitHub?

- Staci pro praskovou difrakci zakladni verze jednotlivych algoritm( globdlni optimalizace anebo je zapotfebi dalsi
vyvoj komplikovanéjsich ale vykonéjsich algoritma?

- Znate néjakou préci kde byla srovnavana vykonost jednotlivych algoritmi globalni optimalizace na jednom
problému (pokud mozno krystalografickém nebo chemickém ¢&i fyzikalnim)?

- Z vysledk( vyplyva, Ze PSO pocitd rychleji a zda se byt vykonéjsi pro molekularni krystaly. PT je nepfekonatelny
pro krystaly s koordinac¢nimi polyhedry. Souhlasite?

PfedloZenou zavérecnou praci hodnotim klasifikaénim stupném A - vyborné.
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