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Komentafe ¢i pfipominky:

PiedloZend prace Petra Myslika se zabyva vipolty energii a struktur nékolika konformerd N-[3,5-
bis(trifluoromethyl)fenyl]-2-kyanoacetamidu samostatné a v komplexu s atomem bromu. Student
ptedklddd uceleny text, kde popisuje pouZité metody, software, a ndsledné i detaily strukturni
optimalizace a dal3ich navazujicich vypoctil vlastnosti molekul a komplexi. Kde to lze, jsou ziskana
data srovndvdna s publikaci MULLEROVA et al., Supramulecular Chemistry 28, 249 (2016). Autor
dosahuje dobré shady s vysledky publikovanymi v této praci a v pfipadé rozdild jsou tyto diskutovény
a je predloZeno vysvétleni. Student pracoval samostatné a ziskal mnoZstvi kompetenci, které v jeho
studijnfm oboru nejsou b&Zné, napf. provadéni vzdalenych vypott na vipodetnich clusterech, ddvkové
zpracovani dat, vyuZit{ skriptd k ziskavani a vizualizaci dat z vystupnich soubord simulaci, vizualizaci
molekul, price v textovém reZimu v prostfedi operaéniho systému Linux, atd. Nadto se musel zabyvat
teoretickym aspekty a metodikou vypocti. Proto se nelze divit, Ze popis viech téchto aspektd jeho
price neni vidy zcela sprivny, a to zejména v oblasti teoretického pozadi vypogti. Nicméng, se
zohlednénim toho, Ze takfka viechny pojmy byly pro studenta nové a také toho, Ze prace se dostala do
findlni podoby bez ptectenf vedoucim préce, povaZuji vysledny text velmi dobry.



Celkové zhodnoceni:

Price spliiuje zaddni. Po formdlni strénce jsou splnény naleZitosti poZadované fakultou. Ocefiuji
studentovu samostatnost a schopnost uéit se v celém priib8hu price na tomto tématu. Doporuduji prici
hodnotit stupném Velmi dobfe.

Otazky k obhajobé:

1. Vysvétlete, co je to pfesné B3LYP, ktery v textu nazyvite metodou.

2. Vsekci 3.3 se vénujete hledani pfechodného stavu (sedlového bodu v energii) a konstatujete, Ze
tento se nachdzi na spojnici mezi dvéma (lokalng) stabilnimi konfiguracemi. Proé& tomu tak
nemusi byt a dokézal byste najit pfiklad, kdy se sedlovy bod nenachazi na takové spojnici?

3. Jmenujte jednu rozSifenou metodu pro hledéni pfechodného stavu, kterd pocitd se znalosti
rovnovdznygch konfiguraci na obou strandch hledaného sedlového bodu.

Kontrola plagiati:
Mira shody podle STAG: max. 5%
Komentaf v piipadé shody nad 5 %: Podobné €isti textu jsou fadné citovany.

Celkova klasifikace a doporuceni k oabhajobé:
Préce spliiuje poZadavky na udéleni akademického titulu, a proto ji doporuéuji k obhajobé
Navrhuji tuto praci klasifikovat stupném: Velmi dobfe (2)
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