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Slovni vyjadreni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Téma prace bylo zvoleno s ohledem na dlouhodobou védeckou cinnost Skolitele v oblasti
studia rozhrani pevna latka/kapalina. Konkrétné se jedna o studium interakci molekul
piedstavujicich vyznamné funkéni skupiny huminovych kyselin s rizné nabitymi kfemennymi
povrchy, které odpovidaji riznym hodnotdm pH prostiedi. Tento vyzkum je soucasti projektu
“Studium struktury a dynamiky mineralnich povrchi a biomembran a jejich interakci s
organickymi a anorganickymi ligandy pomoci pocitacového modelovani”, MSMT - Kontakt, ME
09062.

Pocate¢nimi vstupy bakalaiské prace byly konfigurace a topologie povrchu a studovanych
molekul dodané ¢leny tymu $kolitele (ing. Kroutil, dr. Chval, dr. Minofar), pfi¢emz nékter¢ finalni
vstupy byly dodany az v pribéhu podzimu 2011 a tato bakalaiska prace predstavuje jejich prvni
pouziti. Ukolem studentky bylo z téchto komponent pfipravit, nasimulovat a zanalyzovat fadu
studovanych systémii dle postupd podrobné zdokumentovanych v bakalaiské praci. V oblasti
simulace interakce molekul s rovinnymi povrchy za pouziti softwaru GROMACS se jednalo o
ojedinélou studii, coz predstavovalo zvy$ené pozadavky na tvofivost studentky, experimentovani
s pouzitim fady piikazi a jejich mozZnosti a zvoleni nejvhodnéjsich. Tento kol nejen Gspésné
zvladla pro potieby vlastni prace, ale ji podrobné zdokumentovany postup piipravy systému a
analyzy vysledk predstavuje vyborny tutorial pro provadéni simulaci obdobnych systému.

Studentka prokazala, Ze je schopna se rychle seznamit s pro ni dosud neznamym oborem,
pocitaovymi simulacemi, pracovat v operaénim systému Linux na vzdalenych vypocetnich
klastrech, spoustét paralelni ulohy pfimo i pomoci frontovych systémd, zobrazovat molekularni
struktury, analyzovat, prezentovat a diskutovat vysledky. Cast vysledku ziskanych pfi feSeni této
bakalaiské prace byla prezentovéna na konferenci a bude pouzita ve védecké publikaci. Po celou
dobu feseni bakalafské prace studentka prokéazala nadstandardni pracovitost, kterd se projevila i na
dosazenych vysledcich a kvalité bakalaiské prace — ktera dle mého presvédceni spiSe odpovida
pozadavkim kladenym na magisterskou diplomovou praci.
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