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Slovni vyjadieni, komentifie a pripominky vedouciho:

Predkladand bakalaiska prace je veénovdna uvodu do problematiky molekularnich simulaci
proteinti z pohledu studenta nefyzikalnich obort. V préci jsou postupné rozebrany typické kroky,
které se pii simulacich biomolekul provadéji, a to od vyhledani proteinové struktury v online
databazi, jeji vizualizaci a néslednou parametrizaci, az po samotné zakladni simula¢ni techniky
jako je strukturni optimalizace, molekuldrni dynamika a vybrané analyzy. Prace je doplnéna
praktickymi ukézkami jednotlivych krokti na proteinu aktin, jehoZ struktura je volné dostupna.
Text tak muze slouzit jako jakysi navod ¢i Gvodni sezndmeni s pocitaovymi simulacemi
biomolekul a minimalné v mé skupiné bude k tomuto ucelu nadéale pouzivan.

Piestoze prace nepiedstavuje zadny veédecky ¢i vyzkumny projekt, presahuje svoji povahou a
provedenim pouhou reSerSi. Student se musel béhem jednoho roku seznamit s relativné velkym
mnozstvim informaci a postupti, napf. s linuxovymi opera¢nimi systémy a strukturnimi datovymi
formaty, s riznymi vizualiza¢nimi programy, a hlavné se simula¢nimi baliky Amber a Gromacs a
prace s nimi. Tyto nastroje si musel vyzkouset a osvojit do takové miry, aby je byl schopen popsat
a porovnat v pfedkladané préaci. Tim jednoznaéné prokazal svoji schopnost provadét samostatnou
odbornou ¢innost, a proto doporucuji tuto praci k obhajobé. Vzhledem k velmi dobré Grovni prace,
a to jak po strance formalni, tak vécné, navrhuji jeji ohodnoceni stupném vyborn¢.

Piipadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

Jaké dalsi texty (nad ramec této prace), navody, tutoridly, nebo instruktazni videa byste doporucil
pfipadnym zdjemctim o molekularni simulace, ktefi by se této problematice radi vénovali?

Praci

M doporuéuji

U nedoporucuji

uznat jako bakalatskou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
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