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PIlpomInky do diskuzea dotazv:
BakaläskápräceMilana Koëiho se zabvámetodarnipredikcekrystalovcli struLtur pevn’’ch látek, jak

p0 teoretické.tak p0 praktickéstrãnce.Celkov” rozsahplacevëetnëcitaci a pNloh je 78 stran.
Teoretickáéástprácev rozsahucca30 stranshmujejedriakzákladymetodpro eenIkl)’stalov’ch struktur

z prakovchdifrakénichdat, z vëti ëásti se pak vêiluje metodãmvpotu energiektystalickë struktury, a to jak
metodámzaIoen’in na ktasické Newtonovskémechanice,tak i metodámkvantove-mechanick’Qm.jako jsou
metodvDFT. Jednakapitola této ëãstije té vénovánapopisuatgoritmi metodglobálni optirnalizace.a na závër
této ëásti jsoti shrnuty tunkcejednoEliv’ch modulU progranlu Materials Studio, pouitch následnëv praktické
éãsti.Jednásetedy o pomérnerozsãhlouproblernatikit,Lterájenicménepodánapehlednèa srozumitelnë,citovaná
titeraturaje relevantni,co ve svëdéio torn. e se Milan Koëi v diskutovawchtëmatechdobreorientuje. Práce
tak miie slouit i dalIm studentürnpro seznámenis térnatem.

Zdailã je rovnë druhá, prakticki ástpráce,v rozsahucca 20 stran. V této ëásti Milan KoëI aspene
aplikoval pedstavenémetodyna predikci krvstalovchstmkturtti látek, a to NaCl, Fe5AI. a paracetamolu.Prvni
ülohoct bylo eeni krystalove strukturv z narnodelovanch,poslëze vak I z experimentálnênarnêtench
rentgenovchdifrakënich dat pro paracetamol.DalI alohou pak bylo pro vechny tH latky predikovatjejich
krystalovoustruktumna základêminimalizaceenergiepoëáteénIhosouborumodelüdanestruktuty. V této ëásti
byly vyzkotieny rtjznë metodyglohálni optimalizace,jako I metodykonformaénIanalzyorganick’chmolekul
a ana1’zapodobnostipedpovzenchstrukturna základëhierarchickéhoshlukováni.Milan KoéI vechnyzmInènë
metodyzvlãdl. postupje vpoétüje popsánsrozumitelnëa jim predpovezenéstrukturyse shodciji se strukturarni
dfive publikovan9mi.

Nëkolik rnálo vhradk tétojinakobsahovéI graficky kvalitni práci setkájejIjazykovéa fonnálni stranky.
V prvnI adë chybi seznarnzkratek a pociitch symbolU. Dale text na nëkolika rnIstech sklouzávák pouiti
hovorovch nebo neobratnych vrazO, (konzultant sehnal práek paracetarnolu,vypoéetli ]S Si energi,
na obrázkusi Ize prohlédnout,shlukováninámteklo, apod.),datepaL chybI arky v souvéticha objevuji se chyby
ye shodépodmëtus pIsudkem(struktctry zkonvergovali,perrntitaceprohihali, body pokraovaliapod.).

Pi-es civedenénedostatkypovaciji práci za velmi dobroua doporuéujiji k ohhajobês hodnocenImA.

Na závèrbych rádapoloila dva dotazy:
1. Z textu prácenenijasné,nakolik se Milan KoëI podIlel na tvorbëskriptO uvedenchv pIloze.

mohi by tuto okolnostobjasnit?
2. V zãvërupracejenaznaëenbudocicI sinérbadanI,zanëenna nalezenIvhodnchpararnetrOpro

algoritmy globálnI optimalizace.MohI by studenttuto ctvahu rozvést?V éernspoéivajI v9hody a nevhody
jednotlivchalgoritmi, pipadnèjak souvisi s ciruhernstudovanëIatky?
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