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Slovni vyjadFeni, komentafe a pripominky vedouciho/oponenta:

PiedloZend diplomova prace ma 53 stran a je psana v Ceském jazyce. Zabyva se testovanim fady
ruznych semiempirickych metod na nékolika modelovych systémech. Cilem prace bylo urcit
nepiesnosti jednotlivych semiempirickych metod pro rizné skupiny chemickych molekul a jejich
interakci (intramoleuklarni interakce, interakce mezi riiznymi typy molekul, ¢i interakce molekul s
ionty) a navrhnout kterd semiempirickd metoda by byla nejvhodnéj$i pro naroéné vypocty
nebot’ to usnadni vybér vhodné semiempirické metody pro konkrétni systém, kde je pouziti
pokrocilych ab inito metod pfili§ vypocetné naro¢né, ale kde klasické MM metody neobstoji.

Po obsahové strance prace splnila vyty¢ené cile. Autorka zvladla nastudovat a aplikovat slozité
kvantové chemické vypocty, véetné velmi naro¢nych vypocti CCSD(T) a také pochopit podstatu
jednotlivych semiempirickych aproximaci. Dale autorka zvladla préci s geometrii chemickych
systému a analyzy energetickych profilt (v€etné 3D grafti).

Préace je celkem rozumné ¢lenéna, zvlast’ oceniuji velmi podrobné zpracovani a popis jednotlivych
kvantové-chemickych metod v teoretické cCasti prace, vcetné podstaty jednotlivych
semiempirickych aproximaci. Na druhou stranu mi pfipadd, Ze uvod teoretické Casti je prilis
struény a chybi diskuze o jinych podobnych pracich zabyvajicich se testovanim rtiznych
semiemprickych metod. Jako dalsi nedostatek pfedloZené prace povazuji pfili§ stru¢ny zavér.
Chybi zde diskuze pro jaké systémy a jaké typy vypolti (napi. MD simulace pomoci
semiempirickych metod) je vhodné pouzit konkrétni semiemprickou metodu. Dal$i problémem je
kapitola Metody, ze které neni Gplné jasné, jak byly ziskany jednotlivé geometrie systému. Dalsi
drobnou vyhradu bych mél k tomu, Ze autorka se u popisu metody AMI1 (str 13) odkazuje na
metodu MNDO, ktera ale neni popséana (jen je napsano, Ze je odvozena z NDDO).

Po formalni strance mam jen drobné vyhrady k seznamu pouzité literatury, kde jsou nékteré
reference (1.4) omylem zarovnany do bloku, coZ zhorSuje Citelnost. Dale je pouzit ponékud
neobvykly format referenci, kde u prvniho autora je uvedeno jako prvni pfijmeni a u ostatnich je
ptijmeni posledni.

I pfes vyse uvedené nedostatky hodnotim tuto praci pfiznivé a doporucuji k obhajobé.

Pripadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

1. Jak byly ziskany geometrie komplext (dimeru vody, benzenu a metanu)? V préci v kapitole
Metody (str 23) je napsano: ,,Optimalizované struktury jednotlivych molekul byly ziskany
na urovni DFT s bazi aug-cc-pVDZ*. Byly tedy optimalizované jednotlivé monomery a ty
pak kombinovany do dimert, nebo byly optimalizovany dimery? Daéle bych se zeptal jaky
DFT funkcional byl pouzit pfi vypoétech geometrie v tomto piipadé? Predpokladam, Ze to
byl B3LYP, nicméné ho autorka opomenula napsat.

2. Poprosil bych autorku o diskuzi na téma vyuzitelnosti semiemprickych metod pro
jednotlivé systémy pii pouziti SE MD simulaci. Uved'te prosim piiklady jednotlivych
systému. V jakych pfipadech lze doporu¢it SE MD a v jakych ptipadech ne. Kdy radéji
pouzit klasické MD simulace zaloZené na MM.




Praci

doporuduji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou/bakaléfskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
vyborn¢ [ velmi dobfe O dobie [ neprospél/a

Misto, datum a podpis vedouciho/oponenta: V Novych Hradech, 6.1.2017

AN

Mgr. David Reha, Ph.D.




Posudek prace
pFedloZené na PFirodovédecké fakulté JU

O posudek vedouciho & posudek oponenta
O bakalafské prace & diplomové prace

Autor/ka: Be. PLACKOVA Lydie

Nazev prace: PouZitelnost vypocetnich metod kvantové chemie pro studium interakci v
biologickych systémech

Studijni program a obor: Ustav fyziky a biofyziky PFF JU

Rok odevzdani: 2016

Jméno a tituly oponenta: RNDr. Martin Lep3ik, Ph.D.
Pracovisté: Ustav organické chemie a biochemie, AV CR, v.v.i.
Kontaktni e-mail: lepsik@uochb.cas.cz

Odborn4 vrovei prace:
& vynikajici U velmi dobra [ priméma U podpriméma 0O nevyhovujici

Vécné chyby:
& téméf zadné 1 vzhledem k rozsahu pfiméteny po¢et [ méné podstatné Cetné W zavazné

Vysledky:
& originalni [ phvodni i pfevzaté U netrividlni kompilace QO citované z literatury U opsané

Rozsah prace:
U veliky & standardni U dostateény U nedostatecny

Grafick4, jazykova a form4lni dirovern:
O vynikajici  velmi dobrd & primérna [ podprimérnd U nevyhovujici

Tiskové chyby:
& témét zadné U vzhledem k rozsahu a tématu pfiméfeny pocet U Cetné

Celkova turovern prace:
O vynikajici & velmi dobrd [ priméma U podprimérnd U nevyhovujici

Slovni vyjadieni, komentiFe a pFipominky oponenta:

Diplomova prace Bc. Lydie Platkové zpracovava velmi aktudlni téma pouZitelnosti
semiempirickych kvantové chemickych metod v oblasti vypo&etni chemie. V teoretické &asti
autorka pfistupnych zpilsobem zpracovala nelehkou tematiku kvantové mechaniky a kvantové




chemickych metod. Ve vysledkové ¢asti Be. Lydie Platkova prezentuje mnoZstvi vlastnich vypo&ti
a kriticky je zhodnocuje. V zavéru autorka definuje oblasti pouzitelnosti semiempirickych kvantové
chemickych metod v souladu s vyté¢enymi cili.

Nedostatky prace spatfuji ve formdlnim zpracovéni. Pfevadéni anglickych termind do &estiny
povazuji za nedostatené, nespravné ¢i malo kreativni — Casto jsou anglické terminy uvedeny bez
uvozovek, aniZ by se autorka snaZila o pieklad/vysvétleni, napf. v poznamce pod &arou (viz napf.
str. 8, kap. 2.3.2.2 ,,Split-valence bazové sety* by se daly popsat jako ,,baze s oddélenym popisem
valen¢nich orbitald“). V seznamu zkratek naopak anglické terminy chybg&ji. Anglicismem je napf.
»Bom-Oppenheimerova®“, mé byt ,,Bornova-Oppenheimerova“ (Pozor: kdyZ jde o jednu osobu
s dvojitym jménem, tvar vypada napf. takto: ,Lennard-Jonesiv potencidl®). TéZ termin ,,bazové
sety” povazuji za netastny, pouzival bych spife ,sada bazovych funkci®, které tvoi napt.
~minimalni bazi*.

Je §koda, Ze kvalitni vysledky nejsou prezentovany odpovidajicim zplisobem. Jde hlavné o kvalitu,
velikost a popisky grafii. Mnohde by se dalo uSetfit misto ukazdnim legendy jen pro jeden
z podobnych grafii. Vy§§i pfehlednost tabulek by zajistilo zachovani pouze ¢ary oddélujici hlavicku
od dat a né¢kdy prezentace na vysku (napi. Tab. 4, 5). V n&€kterych tabulkach jsou desetinné tecky
misto &arek.

Zavérem i pfes formélni nedostatky hodnotim praci jako velmi zdafilou a uZite¢nou pro dalsi
vyzkum a doporucuji ji k obhajobé¢.

PFipadné otizky pFi obhajobé a naméty do diskuze:

Jak vysvétlujete pfeskok protonu u salicylatu, ktery v8ak vede k vyS3i energii (sekce 3.3.1.)?
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