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 Diplomant se ve své práci věnoval náročnému úkolu, reprodukci malých rozdílů 

pozorovaných v NMR spektrech pro různé chirální směsi, např. mezi R-látkou v R-rozpouštědle a 

S-látkou v R-rozpouštědle, apod. Detekce chirality pomocí NMR je dosud poměrně neprozkoumaná 

oblast, a proto může mít tento výzkum velký význam pro budoucí vývoj molekulární spektroskopie. 

 Provedené molekulové simulace skutečně odhalily rozdíly ve fyzikálních vlastnostech 

(konformačních energií a radiální distribuční funkci) těchto směsí, které korelovaly s NMR posuny. 

Přímé středování MD klastrů sice ke kvantitativní shodě nevedlo, nicméně jako cenný vedlejší 

produkt bylo optimalizováno hromadné zpracovávání mnoha tisíc MD geometrií, a byla vyvinuta 

efektivní metoda preselekce klasterů, která umožňuje výrazně šetřit výpočetní čas v podobných 

simulacích. 

 Předpokládáme, že výsledky v brzké době dopracujeme do nejméně dvou publikačních 

výstupů ve špičkových časopisech. 

 Práce je psaná přehledně a s malým množstvím překlepů. Trochu rušivě působí přílišné 

teoretické detaily s nejasným vztahem k podstatě práce, a naopak vlastní výsledky by mohly být 

hlouběji uvedeny a komentovány.  

 Celkově se jedná o práci velmi kvalitní s originálními výsledky, a proto ji doporučuji 

k obhajobě. 
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