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Slovni vyjadieni, komentifie a pripominky vedouciho:

Cilem ptedlozené diplomové prace pana Novotného bylo teoreticky popsat a seznamit se
s pouzitim termostatd a barostatl v rdmci molekuldrnich simulaci a nasledné aplikovat razné
simulac¢ni postupy pro feseni interkalované struktury podvojnych hydroxidi (LDH) molekulou
atorvastatinu, latkou slouzici k blokaci tvorby cholesterolu v organismu. Pozadovanou vlastnosti
vysledného materidlu je moznost fizeného postupného uvolfiovani atorvastatinu z mezivrstvi
LDH.

Teoretickd Cast prace byla velmi podrobné a vécné zpracovana at’ uz se tyka LDH,
atorvastatinu, detailnich témat molekularnich simulaci, tak pouzitych experimentdlnich metod
rentgenové difrakce a numerické magnetické rezonance. Provedenou resersi povazuji za dobie
zpracovanou vcetné na konci uvedenych seznami pro publikace, obrazky, tabulky a zkratky.
Druha, praktickd vypocetni ¢ast, popisuje detailni postupy molekularnich simulaci véetné¢ uvedeni
nastaveni pouzitych v programu Materials Studio vramci diplomové prace pro feSeni
interkalovanych struktur atorvastatinu pro rizné koncentrace odpovidajici pfipravenym vzorkim.
Molekula atorvastatinu byla optimalizovana a manudln€ vlozena v riznych pozicich a nastavenich
do mezivrstvi s cilem spocitat nejvhodnéjsi usporadani molekul atorvastatinu v LDH pro tii rizné
znamé koncentrace.

Parametry optimalizovanych findlnich modelti interkalatG byly pouzity pro srovnani
s experimentalné zméfenymi hodnotami. Vysledky ukazaly i pfes volbu variabilnich parametrt
velmi dobrou shodu s experimentem a velkou stabilitu prezentovanych vyslednych spoctenych
modell a jejich mozné pouziti pro interpretaci a doplnéni experimentalnich vysledkd. Rovnéz
ukazaly cestu pro nasledné modifikace pouzivanych parametrii a dal$i mozna vylepSeni pro
planované publikovani vysledki vypoctil pro rizné koncentrace atorvastatinu v mezivrstvi LDH.

Pozitivné hodnotim, Ze autor prace velmi dobie zvladl teoretické zaklady molekularnich
simulaci se zaméfenim na popsani oblasti vyuziti termostatli a barostatli a dale v prib&hu vypocti
interkalovanych LDH struktur s atorvastatinem prokazal velmi aktivni a samostatny pfistup. A to
jak pfi zpracovani teoretické Casti tak pii vypoctech a feSeni modelovych a pravdépodobnych
struktur. Vybrané vysledky jsou Castetn¢ zahrnuty v jedné, jiz odeslané publikaci do Casopisu
Applied Clay Science, tj. vysledky vypocti nejvyssi koncentrace atorvastatinu v LDH a v druhé
pripravované publikaci budou pravé porovnany riizné koncentrace atorvastatinu v mezivrstvi LDH
z vypocetniho hlediska.

K obhajob¢ piedlozena diplomové prace po formalni strance, svym obsahem i rozsahem
pln¢ spliuje podminky kladené na diplomové prace a ddvam timto své doporuceni k jeji obhajobé.
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uznat jako diplomovou.
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