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Komentafe Gi pfipominky:

Diplomova praca sa zaobera teoretickym popisom vzniku komplexov cyklodextrinu a vybranych molekul -
lie¢iv. PouZita metodolégia je na pokrogilej Urovni, pomocou kvantovomechanickych vypoétov z prvych
principov. Vysledky vypoétov su intenzivne prediskutované s ohladom na zname experimentalne
vysledky, ako aj na vyskumny projekt na TUL, s cielom vyvinut prakticky medicinsky senzor.
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Celkové zhodnoceni:

Na praci velmi ocefiujem snahu o kriticky pristup k vystupom numerickych vypoétov. Autor prace dokaze
svoje vysledky interpretovat v kontexte uZ publikovanych vysledkov. Taktie2 praca odraa zjavni snahu o
chemicke a fyzikalne uchopenie simulovanych procesov.

Kliéove vysledky su v kapitole 3.7, graf 9 a graf 11, ide o zavislost celkovej energie na vzdialenosti
molekuly lie¢iva a molekuly cyklodextrinu. Plocha celkovej energie je véak omhoho komplexnejsia. Pri
porovnavani stability komplexov Cl a SU by mohlo byt zaujimavé zvasit tie entrépiu, a nie len energiu
Studium entropickych vplyvov a komplexnosti plochy celkovej energie by viak presahovalo rémec
diplomovej prace. Z tychto dévodov navrhujem hodnotit pracu vyborne.

Otazky k obhajobé:

1. V kapitole 3.6.2 bola vyslovena hypotéza vzniku vodikovych vazieb medzi cboma molekulami. Sd
pougité metédy PME (alebo B3LYP) schopné spravne popisat tento relativne slaby typ vazby?

2. Pokuste sa zovieobecnit vase vysledky pre dva typy liediv (Cl, SU). Na ktoré dalie liediva by mahol
byt navrhnuty senzor citlivy?

Celkové klasifikace:

Prace splfiuje pozadavky na udéleni akademického titulu, a proto ji doporuéuji k obhajobé
Navrhuiji tuto praci klasifikovat stupném Vyborné (1)

v Praze
dne 15.6.2020

Podpisem soucasné potvrzuji, Ze nejsem v Zadném osobnim vztahu k autorovi prace
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