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Slovní vyjádření, komentáře a připomínky vedouefho/oponenta:
Bakalářská práce se zabývá predikcí elementárního složení chemických látek na základě znalosti
hmotnosti stanovené s vysokou přesností. Predikce představuje nalezení validní kombinace počtu
a druhu atomů, tj. elementárního složení molekuly, která svou hmotností odpovídá přesně
naměřené hodnotě. Autorka provedla velmi kvalitní rešerši a na jejím základě vytvořila aplikaci
pro zjišťování vzorců metabolitů na základě jejich izotopové obálky. Aplikace je napsána v C++.
V této části práce oceňuji zejména navržený způsob paralelizace navrženého řešení. Autorka
odvedla velmi dobrou práci, a jak k části teoretické, tak i praktické nemám připomínky. Snad jen
drobnou formální připomínku bych měl k tomu, že začátek kapitoly by přeci jenom měl začínat na
nové stránce. Zvyšuje to přehlednost textu.

Případné otázky při obhajobě a náměty do diskuze:
1. V textu odhadujete složitost navrženého algoritmu jako exponenciální, jak byste odhadla vliv

paralelizace?
2. Spíše námět do diskuze, není to lehký problém, ale: podobným tématem se zabývají například i

autoři některých balíků (vignette) v prostředí jazyka R (BioConductor), např. odkaz
http://bioconductor .0rg/packages/release/bioc/vignetteslRdisop/instl doclRdisop. pdf. Jedná se o
stejný postup nebo existují k tomuto problému i různé přístupy?

Práci
[g] doporučuj i
D nedoporučuji
uznat jako diplomovou/bakalářskou.
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