Posudek oponenta bakalarské prace

Jméno autora: Lucie Sucha

Studijni obor: Chemie v pfirodnich védach

Nazev prace:  Konformacni chovani polymernich dendrimerti ve vodnych roztocich (Disipativni
¢asticova dynamika)

Oponent: RNDr. Zbysek Posel, Ph.D.

Predkladand bakalatska prace vyuzivéa pocitatové simulace ke studiu konformacniho chovani poly-
mernich dendrimerd ve vodnych roztocich. Prace ma celkem 7 kapitol a jeji rozsah je piiméfeny (celkem 31
stran). Seznam literatury obsahuje dostatecny pocet odkazl (celkem 18), jak na zakladni literaturu studované
problematiky, tak na nové odborné publikace. K samotné upravé prace musim konstatovat, ze bylo zvoleno
vhodné formatovani i ¢lenéni textu. Po grafické strance je prace také velmi kvalitné zpracovana. Pfipominky
kapitola 4 Redukované jednotky nebo kapitola 5 Gyracni polomér patii zcela jist¢ do Metodologie. Dale by
bylo vhodné 1épe odd¢lit teoretickou Cast a vlastni vysledky. Napt. podkapitola 6.1 Autokorelacni funkce a
stejné tak rovnice (20) — (24) patfi jiz do teoretické Casti.

Autorka provedla pocitatové simulace polymernich dendrimerti ve vodnych roztocich pomoci simu-
la¢niho baliku DL MESO a porovnavala $kalovaci koeficienty gyracniho poloméru dendrimeru s jiz publi-
kovanymi daty. Velmi kladné hodnotim vytvofeni vlastnich programii pro generovani vstupnich souborti a
pro zpracovani vysledkt. Pravé schopnost pouzivat simula¢ni baliky spojena se schopnosti modifikovat
vstupy a vystupy vlastnimi programy odpovidd modernimu pojeti pocitaCovych simulaci. I pfesto mam
k praci n€kolik pfipominek. Autorka se pfili§ nevénuje popisu vlastnich programti ani samotné realizaci pro-
vedenych simulaci (napt. délka faze ekvilibrace, generovani dendrimeru, celkova délka simulace, pouzité
vypocetni prostiedky, atd..). Dale postradam $irsi diskuzi dosazenych vysledkd pro kopolymerni dendrimer,
napf. z hlediska radialni distribu¢ni funkce. Proto mam k autorce prace nasledujici otazky:

1. Byla provedena ekvilibrace systému pied zacatkem méteni? Pokud ano, jak ekvilibrace probihala?
2. Jak byly ziskany hodnoty Skalovacich koeficientl na str. 23?

3. Vzorce (21), (22) a (23) nezavisi oproti vzorci (20) na poctu pater dendrimeru g. Muazete to vysvétlit?

I pfes vySe uvedené pfipominky se mi prace studentky Lucie Suché libi. Je vidét, Ze na dané problematice
pracovala, ziskala fadu novych poznatki a osvojila si fadu novych dovednosti na poli poé¢itacovych simula-
ci. Mohu konstatovat, ze prace splituje vSechny nalezitosti bakalatské prace. Timto ji doporucuji k obhajobé
a navrhuji hodnoceni znamkou velmi dobie.
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