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Slovni vyjadfeni, komentafe a pfipominky vedouciho/oponenta:

Sle¢na Hana Barvikova vypracovala svou bakalafskou praci na téma Pocitatové modelovani
interakei molekul s mineralnimi povrchy. Prace v nadstandardnim rozsahu 81 strany je napsana
v ¢eském jazyce, stylisticky jasné€ a pouze s minimalnim mnozZstvim pteklepi. Dilo je rozdéleno
do 7 kapitol, pfiemZ v uvodni Casti autorka srozumiteln€ popsala zéklady pocitaCovych simulaci.
Cenna je druha kapitola, ktera pfedstavuje struény a snadno pochopitelny navod, jak provadét
simulace v prostfedi programu Gromacs. V dal$ich kapitolach autorka poutavé seznamuje Ctenare
se svymi vysledky , a to simulacemi adsorpénich procest organickych molekul na nabitém a
nenabitém kifemenném povrchu. Kromé jasného zformulovani dosaZenych vysledkd hodnotim
vysoce i grafickou kvalitu obrazkl a schopnost autorky osvojit si v relativné kratkém case zékladni
techniky pouzivané v pocitatovych simulacich.

K praci mam i nékolik negativnich pfipominek. Pfedné mé mrzi, Ze autorka zcela pominula uvést
dtivody, resp. motivace jeZ vedly k této jeji védecké ¢innosti. Déle je tieba podotknout , Ze v praci
se vyskytuje i n&kolik malo vécnych i formalnich chyb, napf. na str. 6 je uvedeno ,, Nizkd
potencidlni energie vypovida o stabilité molekuly. UmoZiiuje tak stanovit nejstabilnéjsi a tedy
nejpravdépodobnéjsi molekulovou konformaci.” Toto tvrzeni je nepravdivé, nebot’ autorka zcela
pomiji vliv entropie, ktera, u systémi které autorka zkoumala, miZe mit dost podstatny vliv na
populaci jednotlivych konformer. Na obr. 32 je y-osa popséana jako hodnota thlu, ackoliv jak
z hodnot a textu vyplyva, jedna se o kosinus tohoto uhlu. Ackoliv préce je napsana v Ceském
jazyce, vadi mi i popisky grafii v angli¢ting.

Pfes tyto nedostatky hodnototim praci jako nadpriimérnou a rad ji doporucuji k obhajobé.

Pripadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

1. Na zékladé mé tivodni pfipominky prosim autorku o objasnéni motivi, jez vedly ke vzniku této
prace.

2. Zkoumala autorka (resp. planuje se v budoucnosti zkoumat) i interakce mineralnich vrstev
s vétsim podtem organickych molekul? Takto by se daly ziskat o vzajemné interakci organickych
molekul na mineralni vrstvé b&hem adsorpéniho procesu a kinetice adsorpce.
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uznat jako diplomovou/bakaléaiskou.
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