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Posudek oponenta na diplomovou práci „Modelování bioanorganických 
rozhraní“ vypracovanou Bc. Michalem Trachtou 

Cílem předložené diplomové práce je navržení automatizovaného obecně použitelného postupu k získání 

spolehlivých potenciálů (dále FF) k popisu bioanorganických rozhraní a jeho využití při studiu konkrétních 

systémů. Jedná se o velice aktuální téma, které vyžaduje výbornou znalost celé řady technik moderní 

výpočetní chemie – přesné ab initio výpočty pomocí řady post-HF metod (metody vázaných klastrů a 

poruchové teorie), výpočty pomocí mnoha variant DFT metody (GGA, hybridní, či nelokální funkcionály), 

výpočty pomocí různých FF a v neposlední řadě rovněž simulace pomocí molekulové dynamiky.  

 
Je třeba ocenit vhodné zaměření předložené práce – studie neřeší kvalitu FF k popisu jednotlivých 
podsystémů (intra-molekulové parametry) a místo toho se plně soustřeďuje na přesný popis interakcí mezi 
dvěma podsystémy (inter-molekulové parametry). Největší slabinou současných FF je právě kombinace 
různých FF (například těch vyvinutých k popisu biomolekul s FF parametrizovaných k popisu anorganických 
materiálů). 
 
Práce je rozdělena do 2 hlavních části – metodické a výsledkové. Obě části jsou napsány velice vyváženě a 
vhodně se doplňují. Za hlavní výsledek práce považuji metodický vývoj a naprogramování procedury 
k automatickému fitování spolehlivých potenciálů (Schéma 1). Tento program byl použit k získání nových 
potenciálů a ty byly testovány na několika dobře zvolených systémech. Pro všechny testované systémy bylo 
jasně ukázáno, že nové FF výrazně předčí doposud publikované FF. 
 
Diplomant se náročného zadání zhostil výborně a podařilo se mu udělat po všech stránkách výbornou práci. 
Je jasné, že tato práce není výsledkem pouze dvouletého úsilí v době magisterského studia, ale že se 
výpočetní chemií na vysoké úrovni věnuje již mnohem déle. O tom svědčí i jeho publikace na jiná témata, 
které v diplomové práci nejsou vůbec zmíněna. Předpokládám, že i výsledky diplomové práce budou v brzké 
době publikovány v kvalitních časopisech. 
 
Rovněž je třeba ocenit výbornou úroveň zpracování diplomové práce, její vnitřní logiku, jasné a věcné 
formulace a mimořádně dobrou úroveň odborné angličtiny.   

Práci navrhuji hodnotit jako „výbornou“. 

Z formálního hlediska nemám k práci žádné připomínky. Nalezl jsem minimum drobných nesrovnalostí, které 

ovšem považuji za krajně nepodstatné: 

 Popis obrázku A4 se zdá být nepřesný. V obrázku žádné jednodimenzionální křivky potenciální 
energie nejsou. 

 Velikost barevných bodů v některých obrázcích (např. 3) je poměrně malá a je problematické 
barevnému kódu rozumět v tištěné verzi práce.  

 
Práce je napsána srozumitelně a stručně, proto nemám žádné otázky k práci samotné. Práce ale ukazuje 
řadu velice zajímavých výsledků, které vyvolávají další otázky relevantní ke studované problematice. 
Následující otázky je třeba považovat pouze za doplňující, jejich zodpovězení nebylo cílem předložené 
práce.  

 Obrázky 4 a 5 ukazují srovnání řady populárních výpočetních metod s přesnou referenční metodou 
CCSD(T)/CBS. Selhání metody M06-L/AVQZ je pozoruhodné (ale nikoliv překvapivé) a to nejen pro 
větší mezisystémové vzdálenosti, ale i pro rovnovážné vzdálenosti. Vyzkoušeli jste i spolehlivost 
modernějšího M11-L funkcionálu (ze stejné skupiny funkcionálů) a myslíte si, že by některý z 
„Minnesota functionals“ mohl být pro Vámi uvažované systémy vhodný? 

 
Praha 10. 5. 2016       Prof. Petr Nachtigall 

 


