Posudek skolitele

Kristyna Pluh4aCkova vypracovala na naSem oddéleni diplomovou préci na téma
,Ab initio quantum chemical calculations on peptides and biomolecular
complexes in the gas phase.“ Studie navazuje na rozsahly projekt studia peptidd
v plynné fézi, kterého se autorka aktivné Gi€astni jiz fadu let. Podstatou problému
je skutenost, Ze empirické potencidly nejsou schopny popsat povrch
potencidlnich energie peptidil. Tyto povrchy obsahuji velky pocet minim a proto
je tfeba generovat prvni odhad pomoci metod molekulové dynamiky. Findlni
vypodty musi byt naopak provedeny pomoci nejpresnéjsich metod kvantové
chemie, podobné jako u molekulovych komplexi.

Autorka provedla Ffadu vypoéti povrchii jak peptidd tak i molekulérnich
komplex®i a pouZivala rizné metody véetné ,,on-the-fly* ab initio molekulové
dynamickych simulaci. Vyznamnou ¢ast diplomové prace tvoll vypocty
energetickych bariér mezi minimy u tripeptidu. Kristyna Pluhdckova pracovala
samostatné a velmi dobie uplatnil své prirodovédné znalosti. Diplomova prace
vyustila do sestaveni dvou publikaci, které byly zaslany do Casopisu Physical
Chemistry Chemical Physics (prace vyS$la v roce 2008) a Journal of Chemical
Theory and Computation (prace je v tisku); tfeti publikace je v piiprave.

Kromé uvedenych praci autorka publikovala jesté dal3i tfi studie.

Diplomov4 préce je velmi kvalitni a navrhuji ji hodnotit jako vybornou.
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