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Bodovy Body
rozsah
hodnocenit
(1) FORMALNI POZADAVKY
Celkovy rozsah prace (pro bakalafské prace min. 18 stran, pro diplomové 0-3 2
prace min. 25 stran), vyvazenost rozsahu jednotlivych &asti, logicka
struktura prace (u experimentalnich praci doporuceni pro teoretickou &ast do
1/3 celkového rozsahu)
Kvalita literarni reser$e (pocet pouzitych ptvodnich pramennych zdrojd, 0-3 1
vhodnost vybéru, aktualnost zdroju)
Spravnost pouzivani cita¢nich odkazu (pfitomnost necitovanych udaju, 0-3 2
dodrzovani jednotného stylu citaci, pouzivani oficialnich zkratek ¢asopisu)
Graficka uprava textu a obréazku 0-3 2
Uroven souhrnu/anotace (i v angli¢ting) 0-3 y)

Jazykova a stylisticka uroven, respektovani platného nazvoslovi 0-3 0

! Bodovy rozsah hodnoceni: 0-nevyhovujici, 1-vyhovujici, 2-priimérné, 3-excelentni. U teoretickych praci hodnot'te
jenom (1) Formalni poZadavky, u experimentalnich praci i (2) V&cné poZadavky a u praci v cizim jazyce i (3)
Jazykovou trovefi prace v cizim jazyce.



« By

Spravnost a uplnost popist u obrazka a tabulek (srozumitelnost bez zfetele k (-3 ?

ostatnimu textu, vysvétleni znacek, jednotky uvadénych veli¢in)

Formalni pozadavky — body celkem 11

(2) VECNE POZADAVKY

Splnéni cilG prace 0-3 3

Schopnost porozumét vysledkum, jejich interpretace a jasny popis, 0-3 2
srozumitelnost diskuze a zavéru

Uroven diskuse - interpretace vysledki, zafazeni do kontextu v literatuie (-3 2

(absence diskuze vysledkd s literaturou je nepfijatelna)

Logika postupu pfi vlastni vyzkumné praci 0-3 2
Uplnost popisu pouzitych metodik 0-3 2
Experimentalni néroén‘(;s-t —;)réde, s-a.r“r;;).s.-tﬁétn;srt ;V)FVi b}éci - -0;3 - 2
Urovenzpracovanl experimentalnich dat a 0-3 2
Aktuélnést pouzitych metod - - | 0_3 - 3——
Pfinos précé p-ro 6bovf a>prublikovaté'l|.1v;>‘st stlédkﬁ (po pfipadném rdoplhrévr;is m 0_3 - 3

Vécné pozadavky u experimentalnich praci — body celkem 21

(3) PRACE V CIZiM JAZYCE

Jazykova a stylisticka uroven 0-3

Komentar oponenta:

Autor bakalaiské prace se zabyval kvantové-chemickou studii na molekulach
aniontd kyseliny fosforecné ve vakuu a ve vodném prostiedi za Uucelem
reparametrizace téchto iontl v silovém poli Amber.

Prace v celkovém rozsahu 60 stran je ¢lenéna standardné, nicméné s nepfilis

vyvazenym rozsahem kapitol. V kapitole ,Odbornéa reserSe” je zbytec¢né velky prostor

2 Vyberte jednu z hodnot: 48 bodii pro experimentélni prace, 51 bodl pro experimentalni prace v cizim jazyce



s

(asi 4 strany) vénovan historii, vlastnostem a vyrobé elementarniho fosforu, ktery neni
pfedmétem bakalarské prace. Mnohem cennéjsi by byly aktuélni informace o strukture
fosfatového iontu ve vakuu a vodném prostfedi, coz se sporadicky diskutuje aZ v ramci
diskuze v zavérecné casti prace v kapitole Vysledky. V prvni kapitole se vyskytuje fada
gramatickych i faktickych chyb, které vyznamné narusuji ¢tivost i srozumitelnost textu,
navic, na neékolika mistech text nema charakter odborné reSerSe, viz napfiklad kapitola
o Cerveném fosforu. Na strané 5 se vyskytuje chyba v chemické rovnici autoprotolyzy
kyseliny fosfore¢né, navic, zde i na jinych mistech je pouzivan nespravny symbol pro
rovnovaznou Sipku. Na strané 8 v kapitole o vyrobé kyseliny trihydrogenfosforeéné jsou
chyby v chemické rovnici ¢islo 7 a 8 a na stejné strané 8 v kapitole o vyuziti kyseliny
fosfore¢né je uveden nespravny chemicky vzorec hydrogenfosfore¢nanu i
dihydrogenfosforeCnanu vapenatého. Navic, v chemickych vzorcich je nespravné
pouzivan symbol hvézda pro krystalickou vodu a v matematickych vyrazech je tento
symbol pouzivan jako operace nasobeni.

Nasledujici kapitola ,Teoreticky uvod® vrozsahu 12 stran popisuje jednotlivé
vypocetni ab initio kvantové chemické metody na urovni Hartreeho-Focka, Mollerova-
Plessetova perturbacni teorie, metody vazanych klastri a hustotniho funkcionalu.
Teoreticky popis uvedenych metod je pomérné narocny ukol, nicméné autor se ukolu
zhostil uspésné a text je napsan vice ¢i méné srozumitelné. V ramci problematiky o
bazi atomovych orbitald jsou popsany orbitaly Slaterova typu STO a Gaussova typu
GTO, prekvapivé vsak nejsou vibec zminény polariza¢ni a difuzni funkce, i kdyz pravé
tyto baze byly pouzity v experimentalni praci.

Experimentalni ¢ast v paté kapitole v rozsahu necelych tfi stran obsahuje cile prace a
popis metodiky. Strucénost popisu cill prace vSak postrada zdlvodnéni skenovani
povrch( potencidlni energie pro naslednou reparametrizaci iontd pro silové pole.
K popisu a vybéru metodiky prace nemam pripominky, nicméné na strané 25 je vhodné
objasnit smysl uvedené vibracni analyzy pro zoptimalizované molekuly.

V nésledujici kapitole v rozsahu 26 stran jsou popsany dosazené vysledky studia vlivu
baze a prostredi na geometrii molekul fosfatd a studia stability konformert na zakladé
jednodimenzionalniho ¢i dvoudimenzionalniho skenovani povrchu potencidlni energie.
Vysledky jsou provazeny obrazky molekul, pomérné pfehlednymi tabulkami geometrie
molekul a jejich energii. Vypocitana strukturni data byla porovnavana s podobnymi
publikovanymi studiemi jinych autord. V bibliografické casti je uvedeno 35 citaci,
pficemz nékolik citaci (2, 3, 4, 5, 9 atd.) se odkazuje na internetové stranky, pfestoze

by se jisté daly vyhledat v ptivodnich ovérenych zdrojich.



Pfipominky a dotazy, na které ma student/-ka reagovat pii obhajobé.

Vzhledem k tomu, Ze na studovaném systému jiz v minulosti byly provadény
obdobné vypodty i na vy$si vypocetni urovni, prosim o struc¢né shrnuti pfinosu
autorovy studie pro popis vlastnosti uvedenych fosfatd.

Vzhledem k tomu, Ze bakalaiska prace by méla slouzit i jako studijni material
pro zacinajici studenty v oboru, bylo by velmi vhodné uvést alespon na
jednom prikladu, jakym zplsobem byla zadavana strukturni data, vstupni
parametry vypoctu a jak vypada vystupni protokol o vypoctu.

V praci byla c¢asto zminovana a také aplikovdna metoda hustotniho
funkcionalu (DFT), prosim o srozumitelné vysvétleni pojmu funkcional.

Cile prace obsahuji informaci, Ze smyslem studie je nasledna
reparametrizace iontd v silovém poli Amber. Prosim o zduvodnéni
reparametrizace.

Vzhledem k vypocetni naro¢nosti studovaného systému je hodné zminit i
casovou naroc¢nost jednotlivych vypoctl a taktéz by bylo Zzadouci a vhodné
uvést pouzity vypocCetni hardware, zejména pokud byly pouzity kapacity

vypocetni organizace MetaCentra...

Chyby, na které si ma davat student v budoucnu pozor:

Pro jednoznalnost a srozumitelnost textu je v budoucnu vhodné se vice
vénovat formalni strance textu, a také detailnimu a srozumitelnéjsimu popisu

metodiky prace.

Zaver:

Autor prace se seznamil s fadou naroénych vypocetnich metod kvantové chemie

a molekulového modelovani a aplikoval je na jednoduchy anorganicky molekularni

systém. Prestoze uvedena prace obsahuje fadu formalnich chyb, byly dosazeny

vysledky,

které mohou poskytnout podklady pro zminénou reparametrizaci

studovaného systému silového pole Amber.

Praci doporucujikobhajobé a navrhuji znamku dobre .2

3

Je mozZné navrhnout zndmku s tim, Ze navrZena znamka miZe byt upravena pii obhajobé& (pokud se oponent
nezdCastni obhajoby, v posudku navrZena znamka se do vysledné znamky nezapoditava). Znamky: vyborné (1),
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velmi dobfe (2), dobfe (3), nevyhovél (4).



