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Slovni vyjadfeni, komentafe a pfipominky vedoucthe/oponenta:

PiedloZzena prace je napsana v anglickém jazyce, je pichlednd a velmi dobte srozumitelna.
Tematicky se vénuje molekularni dynamice interkalované struktury podvojnych hydroxida
organickou molekulou. Zdafila reSer$ni ¢ast svéd¢i o piehledu autora. Teoreticka ¢ast prace se
velmi podrobné vénuje molekularnim simulacim, které jsou pak hlavnim praktickym néstrojem ve
vysledkové ¢asti. Nezanedbatelna ¢ast prace je vénovana také popisu termostati a barostatt. Autor
srovnava vysledky svych simulaci s experimentalnimi daty praskové rentgenové difrakce a
pevnolatkove nukledrni magnetické resonance. Vysledky téchto experimentalnich metod jsou
prevzaté. V teoretické ¢asti je témto dvou metodam vénovan vhodny prostor. Z meho pohledu je
teoreticka cast vénovana rtg difrakci hodné o zakladnich principech a trochu mi tam chybi
detailn&jsi popis praskové difrakce s ohledem na prezentovana difrak¢ni data. Ale je jasné, ze
v ramci DP neni na v8e prostor. Tak tuto mou piipominku berte spise jako doporuceni pro dalsi
studium. Vysledkova ¢ast, i kdyz je rozsahové mensi (13 stran) nez uvodni teoreticka ¢ast, za ni co
do kvality nezaostava a svédc¢i o promysleném postupu pii feSeni dané problematiky.

Odborné uroven je préace je na velmi dobré Grovni, téma je aktualni, nenasel jsem v praci zadné
vécné chyby a tiskovych chyb velmi poskromnu. Celkové bych prace hodnotil kvalifika¢nim
stupném nékde mezi velmi dobfe az vyborné. Ale abych mohl ocenit i jiné vynikajici prace
hodnotim tuto kvalifika¢nim stupném velmi dobfe.

Piipadné otazky pii obhajobé a naméty do diskuze:

1) Nezkousel jste predikovat MMR data pro vami ptedpovézené struktury? Napt. pomoci
modulu CASTEP v Materials Studiu.

2) Jaké byli energetické rozdily mezi nejlep§imi konformery atorvastationu? Nemohl by byt i
jiny konformer stabilni v rdmci LDH struktury?

3) Jaka je ptesnost ur¢eni mezirovinné vzadelenosti doos z difraktogramu na obr 5.8?

4) Pozice difrak¢ni maxim pro namétené a nasimulovana spektra na obr. 5.8 sedi pouze pro
prvni pik. Jak si vysvétlujete nesouhlas na dalSich maximech?

Naméty
a) Pozadi na obrazku 5.8 je hodné veliké a velmi stéZuje piesné stanoveni polohy difrak¢éniho
maxima. Jaka byla pouzita optika u difrakénich méteni? Pokud to jiz nebylo pouzito, mohl by
pomoci paralelni svazek (¢i mensi clonky u divergentiho svazku) a tzv. ,,beam knife®.
b) Pro lepsi shodu mezi naméfenym a napo¢tenym difrakénim zaznamem by se do simulaci mohlo
zapoditat roz§ifeni difrakéni maxim. At uz zptisobené malou velikosti krystalitt ¢i fluktuacemi
mezirovinnych vzdalenosti.
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