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Hodnotici kritérium: Zpusob hodnoceni - ndsledujici skdlou 1 aZ 5:
1. Narocnost a dalsi 1=mimofddné ndroéné zaddni,
komentar k zadani =ndrocnéjsi zaddni,

3=priimérné ndrocné zaddni,
4=lehci, ale jesté dostatecné ndrocné zadani,
5=nedostatecné ndroc¢né zaddni
Popis kritéria:
Podrobnéji charakterizujte diplomovou (bakaldfskou) préci a jeji pfipadné navaznosti na predchozi nebo bézici projekty. Dale posudte, ¢im je zadani této ZP narocné. (U obtizné;si
ZP Ize ddle tolerovat nékteré nedostatky, které by u ZP standardni obtiZnosti tolerovany nebyly; a naopak u jednoduché ZP mohou byt zjisténé nedostatky hodnoceny pfisnéji.)

Komentdr:

Jedna se o kombinaci dvou obor(: kromé systémové préce s distribuovanym vypocetnim clusterem

(resp skriptovani nad nim) je potfeba porozumét jistym partiim molekularni chemie, o kterou "vevnitf" jde.

Hodnoticf kritérium: Zpusob hodnoceni - ndsledujici skdlou 1 aZ 4:

2. Spinéni zadani 1=zaddni splnéno,

2=zaddni splnéno s mensimi vyhradami,
3=zaddni spInéno s vétsimi vyhradami,
4=zaddni nesplnéno

Popis kritéria:
Posudte, zda predloZend ZP spliiuje zadani. V komentari uvedte body zaddni, které nebyly zcela spinény, pfipadné rozsifeni ZP oproti plvodnimu zadani. Nebylo-li zadani zcela
splnéno, pokuste se posoudit zdvaznost, dopady a pfipadné i priciny jednotlivych nedostatkd.

Komentdr:
Prace spliuje vsechny body zadani, nékteré lépe, nékteré hlre.

Hodnotici kritérium: Zplsob hodnoceni - ndsledujici skdlou 1 aZ 4:
3. Rozsah pisemné zpravy 1=spliiuje poZadavky,
2=spliiuje poZadavky s mensimi vyhradami,
3=splnuje poZadavky s vétsimi vyhradami,
4=nesplruje poZadavky

Popis kritéria:
Zhodnotte pfiméFenost rozsahu pfedlozené ZP vzhledem k obsahu, tj. zda v3echny ¢asti ZP jsou informaéné bohaté a ZP neobsahuje zbyteéné &asti.
Komentdr:

Rozsah prace je odpovidajici. Kapitoly 2 a 3 se svou "chemickou" povahou vymykaji zbytku textu,
nicméné nutné minimum chemie a matematického aparatu je tu podano zfejmé nejstru¢néjsim moznym zplsobem.

Hodnotici kritérium: Zpusob hodnoceni - bodové hodnoceni 0 aZ 100 bodti
(zndmka A aZ F):
4. Vécna a logicka droveri 89 (B)
prace

Popis kritéria:
Posudte, zda predloZend ZP je po vécné strance v poradku, pfipadné vyskytuji-li se v praci vécné chyby nebo nepfesnosti. Zhodnotte déle logickou strukturu ZP, navaznosti
jednotlivych kapitol a pochopitelnost textu pro ¢tenare.




Komentdr:

Prace je sepsana peclivé. Po nutném molekularnim Gvodu dava prehled nejpouzivanéjsich formatd pro strukturu molekul
a kvantovych vypodetnich programa. Pro vlastni pouZiti pak voli SDF databazi Pubchem, konverzi do XYZ formatu

pomoci OpenBabel, a chemicky softwae ORCA. To vSe jsou primyslové standardy.

Formaty jsou ilustrovany na jednoduché molekule metanu.

V sekci 4.4 bych ocekéval vice konkrétnich softwarovych balickl a pfehled prace s nimi.

Kapitola Navrh popisuje logické rozc¢lenéni vytvoreného VMS (virtual molecule screener) na tfi ¢asti:

parser requestl a pfiprava vstupu, vlastni prace s vypocetnim clusterem ORCA, a zpracovani vysledka.

Ddraz je kladen na fotochemické vlastnosti material(, ale zastresujici architektura je obecna a Ize ji

bezbolestné rozsifit o jakykoli dalsi typ vypoct(, které ORCA podporuje.

Pozadavky uzivatele se formuluji ve vlastnim jednoduchém formalnim jazyce, pro ktery je implementovan parser
(Napriklad: "absorb 400 500 0 10" je pfikaz pro nalezeni molekul, které pohlcuji nanejvys 10% svétla

o vinovych délkach mezi 400 a 500 nm.)

Vlastni fidici script je napsan v shellu, coZ je pfirozena volba (spoustime existujici programy,

pfipravujeme jim textovy vstup, zpracovavame a archivujeme vystupy).

Shellem se rozumi standardni sh(1), vysledny kdd je velmi prenositelny.

Vysledky ORCA vypoctl jsou pak zpracovany programem, ktery implementuje "chemické porozuméni" témto vysledkim
(excitované stavy molekul, absorpce a emise svétla). Vystup jednoho vypoctu mize byt zaroven vstupem pro dalsi vypocet
(podrobnéjsi, narocnéjsi, s presnéjsimi ale drazsimi metodami).

Zbytek kapitoly 5 popisuje podporované typy vypoctl a zpUsob jak je zadavat.

Kapitola 6 popisuje detaily implementace, pouZité vnitfni struktury a jejich zpracovani.
Kazdy zdrojovy soubor je okomentovan, v textu jsou uvedeny stru¢né prehledy vsech funkci.
Nékteré samoziejmosti jako pridani atomu do seznamu by zfejmé bylo mozné vypustit;

na druhou stranu takto je soupis kompletni.

Kapitola Testovani popisuje méreni vypocetni narocnosti v zavislosti na rlznych parametrech

(distribuce na rGzny pocet jader, velikost povolené paméti, pouzité ORCA metody, pocet molekul, atd).

Ukazuje se (neprekvapivé), Ze reZie vytvoreného software je zanedbatelnd viici samotnym chemickym vypoctim,

s jednou vyjimkou: pfi velkych poc¢tech molekul tato reZie roste pfi poufZiti prepinace -w (watch), ktery zapind monitoring.
Naivni grep vsech logl dobéhlych vypoctl maze jiz pfi tisicich molekul znamenat méfitelné zpomaleni.

Tuto implementacni chybu autor mérenim odhalil, je v shellu opravitelna za cenu peclivéjsi prace

s mnoZzinou naforkovanymi podvypoctid. Bez monitoringu (-w) se tato chyba neprojevuje.

Podminky testovani jsou sepsany dosti podrobné, presto vsak chybi nékteré detaily:

neni-li pocet molekul relevantni, méri se na "malém poctu" molekul (jakém poctu, které to jsou, je nékde jejich seznam?).
Vétsina testl je na jednotkach tisic molekul - v praxi to bude radové vice,

ale takové testy neni mozné v rozumném case proveést.

Hodnotici kritérium: Zpusob hodnoceni - bodové hodnoceni 0 aZ 100 bodti
(zndmka A aZ F):
5. Formalni drover prace 85 (B)

Popis kritéria:
Posudte spravnost pouzivani formalnich zapist obsaZenych v praci. Posudte typografickou a jazykovou stranku ZP, viz Smérnice dékana €. 14/2015, ¢lanek 3.

Komentdr:
Prace je psana kultivovanou cestinou a dosti Uspésné se vyhyba obvyklému ubijejicim stylu technickych textd.

vy

RovnéZ pocet preklepl a gramatickych nedostatk( se zda byt nizsi neZ je obvyklé.

Cesky i anglicky abstrakt by se jisté vesly na jednu stranku, ted' &tyfi radky pretékaji; stejné tak Obsah;
seznamy implementovanych funkci by zfejmé Sly vysazet pritazlivéji; jiné typografické nedostatky jsem neodhalil.

Hodnotici kritérium: Zpusob hodnoceni - bodové hodnoceni 0 aZz 100 bodti
(zndmka A aZ F):
6. Prace se zdroji 70 (C)

Popis kritéria:

Vyjadrete se k aktivité studenta pfi ziskavani a vyuzivani studijnich materiall k FeSeni ZP. Charakterizujte vybér studijnich pramend. Posudte, zda student vyuzil viechny relevantni
zdroje nebo zda se pokousel fesit jiz vyFeSené problémy. Ovérte, zda jsou viechny pFevzaté prvky Fadné odliseny od vlastnich vysledk a Gvah, zda nedo3lo k poruseni citaéni etiky
a zda jsou bibliografické citace Uplné a v souladu s citaénimi zvyklostmi a normami.

Komentdr:
Po formalni strance jsou citace v pofadku. Prace nicméné obsahuje 54 referenci - mnohé z téch,
které popisuji detaily chemickych vypoctd, by se myslim daly bez ujmy vypustit.

Hodnotici kritérium: Zplisob hodnoceni - bodové hodnoceni 0 aZ 100 bodi
(zndmka A aZ F):
7. Hodnoceni vysledki, 90 (A)
publikaéni vystupy a
ocenéni

Popis kritéria:

Vyjadfete se k Urovni dosazenych hlavnich vysledkd ZP, napf. k Urovni teoretickych vysledkd, nebo k Urovni a funkénosti technického nebo programového vytvoteného feseni,
apod. Pfipadné také zhodnotte, zda software nebo zdrojové texty, které nevytvofil sam student, byly v ZP pouZity v souladu s licenénimi podminkami a autorskym pravem.
Popiste pripadnou publikaéni ¢innost a ziskana ocenéni souvisejici s feSenim této ZP.




Komentdr:

Vysledkem je funkéni software pouZitelny v chemické praxi, ostatné to bylo plivodni motivaci.

Navrh je dostatecné obecny, aby umoznil rozsifeni o dalsi typy vypoctl bez zasahu do celkové architektury.
Kéd je prenositelny, relativné Cisty, a az na vyjimky dobte ¢lenény.

Vsechny vytvotrené programy maji svou manualovou stranku

- v nékterych detailech je tato dokumentace pozadu za funkcionalitou.

Hodnotici kritérium: Zplisob hodnoceni - nehodnoti se
8. Komentar o vyuzitelnosti
vysledkd

Popis kritéria:
Uvedte, zda hlavni vysledky ZP rozsituji jiz publikované znamé vysledky a/nebo pfinasejici zcela nové poznatky. Uvedte moznosti vyuziti vysledkd ZP v praxi.

Komentdr:

Software bude rutinné pouZivan na VSCHT, tak byl od zacatku zamyslen.

Komerénim produktim na poli chemickych vypoctd (farmacie atd) nem(zZe konkurovat,
ale pro svou zvolenou oblast (fotochemie materiald) je adekvatni.

Hodnotici kritérium: Zpusob hodnoceni - ndsledujici skdlou 1 aZ 5:
9. Aktivita a samostatnost 9a: N
studenta v priibéhu feseni 1=vybornda aktivita,

=velmi dobrad aktivita,
3=prumérna aktivita,
4=slabsi, ale jesté dostatecnd aktivita,
5=nedostatecnd aktivita
9b:
1=vybornd samostatnost,
2=velmi dobra samostatnost,
3=priimérna samostatnost,
4=slabsi, ale jesté dostatecnd samostatnost,

5=nedostatecnd samostatnost

Popis kritéria:
Posudte, zda byl student b&hem fe3eni aktivni, zda dodrZoval dohodnuté terminy, jestli své Fedeni pribézné konzultoval a zda byl na konzultace dostateéné ptFipraven (9a).
Posudte schopnost studenta samostatné tviréi prace (9b).

Komentar:
Po Uvodnim rozbéhu pracoval resitel zcela samostatné.
Hodnotici kritérium: Zplsob hodnoceni - bodové hodnoceni 0 aZ 100 bodi
(zndmka A aZ F):
10. Celkové hodnoceni 89 (B)

Popis kritéria:

Shriite stranky ZP studenta, které nejvice ovlivnily Vase celkové hodnoceni. Celkové hodnoceni nemusi byt aritmetickym primérem ¢i jinou hodnotou vypocétenou z hodnoceni
v pfedchozich jednotlivych kritériich 1 az 9.

Text hodnoceni:

Text i vytvoreny software je nad priimérem bakalarskych praci,

bodové hodnoceni volim zamérné na hrané.

Podpis vedouciho prace:



