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Diplomant se ve své praciémoval narénému Ukolu, reprodukci malych rozilil
pozorovanych v NMR spektrech prozné chirdlni smsi, naf. mezi R-latkou v R-rozpou&dle a
S-latkou v R-rozpoustlle, apod. Detekce chirality pomoci NMR je dosudhpané neprozkoumana
oblast, a proto fi¥e mit tento vyzkum velky vyznam pro budouci vynajlekularni spektroskopie.

Provedené molekulové simulace skute odhalily rozdily ve fyzikalnich vlastnostech
(konformanich energii a radialni distribni funkci) €chto snési, které korelovaly s NMR posuny.
Pifimé stedovani MD klastr sice ke kvantitativni sh@dnevedlo, nicméh jako cenny vedlejSi
produkt bylo optimalizovano hromadné zpracovavanbha tisic MD geometrii, a byla vyvinuta
efektivni metoda preselekce klastekterd umo#iuje vyrazmi Sefit vypocetni ¢as v podobnych
simulacich.

Predpokladame, Ze vysledky v brzké doblopracujeme do nejmé&ndvou publik&nich
vystupi ve Spékovychcéasopisech.

Prace je psanaighled® a s malym mnozstvimigeklepi. Trochu ruSi¥¢ pasobi filiSné
teoretické detaily s nejasnym vztahem k podspaéice, a naopak vlastni vysledky by mohly byt
hloubgji uvedeny a komentovany.

Celkow se jedna o praci velmi kvalitni s originalnimi igdky, a proto ji doportuiji
k obhajolg.
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