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Dalsi hodnoceni:

Téma prace bylo motivovano mou védeckou praci v programu Gromacs na zejména
anorganickych systémech a spolupraci s kolegy modelujicimi biomolekuly v programu
Amber. Cilem prace bylo porovnat oba programy. vyzdvihnout jejich prednosti a doporudit
vhodngjsi z nich pro konkrétni ukoly. Zatimco program Gromacs pouzivam a ramci néj jsem
seznamil studentku se zdklady molekuldrnich simulaci, program Amber nepouzivim a
studentka byla odkazana na internetové zdroje, manualy a konzultace ing. Ondfeje Kroutila —
kterému za né dékuji.

Uvodni kapitola BP velmi vhodné seznamuje s problematikou, &tvrtd kapitola pak
systematicky popisuje postup feseni diléich ukold v obou programech. Ocefiuji zejména
prakticky velmi pfinosnou ¢ast 4.2.2. vénovanou topologickym soubori a moZnostem jejich
generovani ze soufadnicovych soubori — coz je zasadni krok potfebny pro provadéni
simulace. Studentka shrnula moZnosti i omezeni (zejména v pfipadé Gromacsu) automatické
tvorby topologie i zpisob konverze topologickych souborti z Amberu do Gromacsu.

Studentka se pfi fefeni priace musela seznimit s mnoha novymi oblastmi — molekularni
modelovanim, praci v textovém i grafickém okné na vzdaleném linuxovém stroji. praci s
programy a dokumentaci v angli¢tiné. Vyzdvihuji, Ze vSechny pojednivané funkce obou
programovych balik( jsou popisovany na zdkladé price studentky s jednotlivimi programy a
utilitami na popsanych modelovych systémech i1 dalsich, nejedna se jen o pteklad manuald ¢i
tutoridali. Jediné tak bylo mozné objektivné zhodnotit moZnosti obou programu a narazit i na
omezeni/vyhody nedokumentované v manualech programi.

Studentka po celou dobu fefeni bakaldfské price pilné pracovala a vénovala praci
nadstandardné ¢asu. Ze stanovenych cili jsme upustili od zkoumani vhodnosti obou programu
pro modelovani povrchi. protoZe se ukdzalo, Ze tato ¢ist by vedla k daldimu zvySovani
naroénosti a rozsahu jiz tak obsahlé BP. Prace naopak oproti plivodnim cilim podrobnéji
diskutuje tvorbu topologii.

Prace rozhodné mizZe poslouzit zajemelim o molekularni modelovéni k orientaci v praci s
programy Gromacs a Amber. Vyjimeéna je pravé soubéZnym popisem obou programi a
postupem fedeni Gikoll v nich.

Prace spliuje zdkladni poZzadavky kladené na tento typ praci, a proto ji doporuéuji k ustni
obhajobé: 1. ano
2. ne

1. v¥horné

2. velmi dobfe
3. dobie
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. nevyhovel M
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