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Posudek Skolitele na disertacni praci Ing. Davida Celného

Development of parallel algorithms for molecular dynamics simulation
of heterogeneous atomistic systems

Davida jsem ,zdédil po Dr. J. Hrubém (3kolitel) a Dr. V. Vin3ovi (Skolitel-specialista)
v okamziku, kdy jiz mé&l znacnou ¢ast prace na téma nukleace hotovou. V dobg, kdy David
hledal dalsi uplatn&ni, jsme v nasi laboratofi zkoumali supersonickou expanzi vodni pary (a
dalsich plynd) metodou molekulové dynamiky. Tento projekt byl motivovan experimenty
provedenymi v laboratofi M. Farnika a J. Fedora na UFCH JH. Vyvinuli jsme originalni
metodu, kterda svazuje molekulovou dynamiku s rovnicemi fluidni dynamiky. NasSe
implementace této metody vSak pracovala pomalu, protoZe bézné postupy paralelizace
zalozené na doménové dekompozici nebyly pro nehomogenni systém obsahujici plyn a
klastry efektivni. V tomto okamzZiku pfisel David s unikatnimi znalostmi v oboru moderni
poditatové technologie a pustii se do implementace molekulové dynamiky silne
nehomogennich systémi pro nejmoderngjsi dostupny masivné paraleini hardware -
grafické procesorové jednotky. | kdyZ prace byly pferuseny vyjezdem do Némecka, kde se
David zabyval tfeti tematikou, nakonec pozZadovany software vyvinul k piné spokojenosti.
V tomto okamZiku jsou vysledkem dvé publikace. Prvni prace publikovana v J. Chem.
Theory Comput. je zaméfena na technické aspekty a David je po zasluze prvnim autorem.
V druhém ¢lanku prijatém k publikaci v J. Chem. Phys. a zaméfenem na vlastnosti
simulovanych klastrd je spoluautorem, je ale zfejmé, Ze bez jeho softwaru by tato prace
nevznikla.

Tim vycet Davidovych vysledkld nekonci. Pfedchozich témat se tyka prvoautorska
publikace ve Fluid Phase Equil. (modelovani rozhrani pomoci gradientni teorie) a
v recenznim fizeni je prace o detekci klastrd v metastabilnich systémech, kde je také
prvnim autorem. Web of Science uvadi celkem 10 zaznamd, z toho 1 se netyka disertace,
2 prvoautorské jsou zmin&né vyse a v ostatnich je David spoluautor s rliznou mirou
zapojeni.

Jak je vidét, materialu na kvalitni disertaci nashromazdil David vice nez dost. Bohuzel pfi
sepisovani byl tlaten terminem a na nékterych ¢astech prace je rychlost znat. Zavady jsou
viak formalni — nepfesné formulace, ne dobfe strukturovany vyklad, kostrbata anglictina.
Tyto nedostatky vdak nejsou zasadni. Vzhledem k velkému objemu prace na obou
plisobistich i §ifi védeckych z&jmi disertaci doporucuji k obhajobé.
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