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PIlpomInky do diskuze a dotazv:
Bakaläská präce Milana Koëiho se zabvá metodarni predikce krystalovcli struLtur pevn’’ch látek, jak

p0 teoretické. tak p0 praktické strãnce. Celkov” rozsah place vëetnë citaci a pNloh je 78 stran.
Teoretická éást práce v rozsahu cca 30 stran shmujejedriak základy metod pro eenI kl)’stalov’ch struktur

z prakovch difrakénich dat, z vëti ëásti se pak vêiluje metodãm vpotu energie ktystalickë struktury, a to jak
metodám zaIoen’in na ktasické Newtonovské mechanice, tak i metodám kvantove-mechanick’Qm. jako jsou
metodv DFT. Jedna kapitola této ëãsti je té vénována popisu atgoritmi metod globálni optirnalizace. a na závër
této ëásti jsoti shrnuty tunkce jednoEliv’ch modulU progranlu Materials Studio, pouitch následnë v praktické
éãsti. Jedná se tedy o pomérne rozsãhlou problernatikit, Lteráje nicméne podána pehlednè a srozumitelnë, citovaná
titeratura je relevantni, co ve svëdéi o torn. e se Milan Koëi v diskutovawch tëmatech dobre orientuje. Práce
tak miie slouit i dalIm studentürn pro seznámeni s térnatem.

Zdailã je rovnë druhá, prakticki ást práce, v rozsahu cca 20 stran. V této ëásti Milan KoëI aspene
aplikoval pedstavené metody na predikci krvstalovch stmktur tti látek, a to NaCl, Fe5AI. a paracetamolu. Prvni
ülohoct bylo eeni krystalove strukturv z narnodelovanch, poslëze vak I z experimentálnê narnêtench
rentgenovch difrakënich dat pro paracetamol. DalI alohou pak bylo pro vechny tH latky predikovat jejich
krystalovou struktum na základê minimalizace energie poëáteénIho souboru modelü dane struktuty. V této ëásti
byly vyzkotieny rtjznë metody glohálni optimal izace, jako I metody konformaénI analzy organick’ch molekul
a ana1’za podobnosti pedpovzench struktur na základë hierarchického shlukováni. Milan KoéI vechny zmInènë
metody zvlãdl. postup je vpoétü je popsán srozumitelnë a jim predpovezené struktury se shodciji se strukturarni
dfive publikovan9mi.

Nëkolik rnálo vhrad k tétojinak obsahové I graficky kvalitni práci se tkájejIjazykové a fonnálni stranky.
V prvnI adë chybi seznarn zkratek a pociitch symbolU. Dale text na nëkolika rnIstech sklouzává k pouiti
hovorovch nebo neobratnych vrazO, (konzultant sehnal práek paracetarnolu, vypoéetli ]S Si energi,
na obrázku si Ize prohlédnout, shlukováni nám teklo, apod.), date paL chybI arky v souvétich a objevuji se chyby
ye shodé podmëtu s pIsudkem (struktctry zkonvergovali, perrntitace prohihali, body pokraovali apod.).

Pi-es civedené nedostatky povaciji práci za velmi dobrou a doporuéujiji k ohhajobê s hodnocenIm A.

Na závèr bych ráda poloila dva dotazy:
1. Z textu práce nenijasné, nakolik se Milan KoëI podIlel na tvorbë skriptO uvedench v pIloze.

mohi by tuto okolnost objasnit?
2. V zãvëru praceje naznaëen budocicI sinér badanI, zanëen na nalezenI vhodnch pararnetrO pro

algoritmy globálnI optimalizace. MohI by student tuto ctvahu rozvést? V éern spoéivajI v9hody a nevhody
jednotlivch algoritmi, pipadnè jak souvisi s ciruhern studovanë Iatky?
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