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Pripominky do diskuze a dotazy:

Bakalarské prace Milana Kociho se zabyva metodami predikce krystalovych struktur pevnych latek, jak
po teoretické, tak po praktické strance. Celkovy rozsah prace v&etné citaci a pfiloh je 78 stran.

Teoreticka ¢ast prace v rozsahu cca 30 stran shrnuje jednak zdklady metod pro feSeni krystalovych struktur
z pradkovych difrakénich dat, z vet3i casti se pak vénuje metodam vypoctu energie krystalické struktury, a to jak
metodam zalozenym na klasické Newtonovské mechanice, tak i metodam kvantové-mechanickym, jako jsou
metody DFT. Jedna kapitola této ¢asti je téZ vénovana popisu algoritm@ metod globalni optimalizace, a na zaveér
této ¢asti jsou shrnuty funkce jednotlivych modulii programu Materials Studio, pouzitych nasledné v praktické
Casti. Jedna se tedy o pomé&me rozsahlou problematiku, kterd je nicméné podana piehledné a srozumitelné, citovana
literatura je relevantni, coZ v3e svédéi o tom, Ze se Milan Ko¢i v diskutovanych tématech dobfe orientuje. Price
tak mize slouzit i dal§im studentiim pro seznameni s tématem.

Zdatila je rovnéz druhd, prakticka ¢dst prace, v rozsahu cca 20 stran. V této ¢asti Milan Ko¢i dspésné
aplikoval ptedstavené metody na predikci krystalovych struktur tFi latek, a to NaCl, Fe;Al, a paracetamolu. Prvni
tilohou bylo fedeni krystalové struktury z namodelovanych, posléze viak i z experimentalné naméfenych
rentgenovych difrak¢nich dat pro paracetamol. Dalsi filohou pak bylo pro viechny t¥i latky predikovat jejich
krystalovou strukturu na zakladé minimalizace energie pocate¢niho souboru modelli dané struktury. V této ¢asti
byly vyzkou3eny riizné metody globalni optimalizace, jakoZ i metody konformaéni analyzy organickych molekul
a analyza podobnosti pfedpovézenych struktur na zikladé hierarchického shlukovani. Milan Ko&i viechny zminéné
metody zviladl, postup je vypoctii je popsan srozumitelné a jim predpovézené struktury se shoduji se strukturami
dfive publikovanymi.

Nékolik malo vyhrad k této jinak obsahové i graficky kvalitni praci se tyka jeji jazykové a formalni stranky.
V prvni fadé chybi seznam zkratek a pouzitych symboli. Dale text na nékolika mistech sklouziva k pouziti
hovorovych nebo neobratnych vyrazd, (konzultant sehnal prasek paracetamolu, vypocetli jsme si energii,
na obrazku si Ize prohlédnout, shlukovani nam feklo, apod.), dale pak chybi ¢arky v souvétich a objevuji se chyby
ve shodé podmétu s prisudkem (struktury zkonvergovali, permutace probihali, body pokracovali apod.).

Pres uvedené nedostatky povazuji praci za velmi dobrou a doporucuji ji k obhajobé s hodnocenim A.

Na zavér bych rida polozila dva dotazy:

1. Z textu price neni jasné, nakolik se Milan Ko¢i podilel na tvorb& skriptl uvedenych v piiloze,
mohl by tuto okolnost objasnit?

2.V zavéru préce je nazna¢en budouci smér badani, zamé&Feny na nalezeni vhodnych parametri pro
algoritmy globalni optimalizace. Mohl by student tuto ivahu rozvést? V ¢em spotivaji vyhody a nevyhody
Jjednotlivych algoritmi, ptipadné jak souvisi s druhem studované latky?

Prici doporucuji k obhajobé: Ano
Navrh hodnoceni: A

Oponent: RNDr. Lada Biedermannmjé, PhD
Biotechnologicky tstav AV CR

V oPraze, 28.8. 2021
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