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Posudek oponenta na diplomovou praci ,Modelovani bioanorganickych
rozhrani“ vypracovanou Bc. Michalem Trachtou

Cilem predlozené diplomové prace je navrzeni automatizovaného obecné pouzitelného postupu k ziskani
spolehlivych potenciall (dale FF) k popisu bioanorganickych rozhrani a jeho vyuZiti pfi studiu konkrétnich
systému. Jedna se o velice aktualni téma, které vyzaduje vybornou znalost celé fady technik moderni
vypocetni chemie — pfesné ab initio vypoCty pomoci fady post-HF metod (metody vazanych klastrl a
poruchové teorie), vypocty pomoci mnoha variant DFT metody (GGA, hybridni, ¢i nelokalni funkcionaly),
vypocty pomoci riznych FF a v neposledni fadé rovnéz simulace pomoci molekulové dynamiky.

Je tfeba ocenit vhodné zaméreni pfedloZené prace — studie nefesi kvalitu FF k popisu jednotlivych
podsystému (intra-molekulové parametry) a misto toho se pIné soustfeduje na pfesny popis interakci mezi
dvéma podsystémy (inter-molekulové parametry). Nejvétsi slabinou sou¢asnych FF je pravé kombinace
rdznych FF (napfiklad téch vyvinutych k popisu biomolekul s FF parametrizovanych k popisu anorganickych
materiall).

Prace je rozdélena do 2 hlavnich €asti — metodické a vysledkové. Obé &asti jsou napsany velice vyvazené a
vhodné se doplriuji. Za hlavni vysledek prace povazuji metodicky vyvoj a naprogramovani procedury

k automatickému fitovani spolehlivych potenciald (Schéma 1). Tento program byl pouzit k ziskani novych
potenciall a ty byly testovany na nékolika dobfe zvolenych systémech. Pro vSechny testované systémy bylo
jasné ukazano, Ze nové FF vyrazné pfedCi doposud publikované FF.

Diplomant se naro&ného zadani zhostil vyborné a podafilo se mu udélat po vSech strankach vybornou praci.
Je jasné, Ze tato prace neni vysledkem pouze dvouletého Usili v dob& magisterského studia, ale ze se
vypocetni chemii na vysoké urovni vénuje jiz mnohem déle. O tom sveédci i jeho publikace na jina témata,
které v diplomové praci nejsou vibec zminéna. Pfedpokladam, Ze i vysledky diplomové prace budou v brzké
dobé publikovany v kvalitnich ¢asopisech.

Rovnéz je tfeba ocenit vybornou uroven zpracovani diplomové prace, jeji vnitfni logiku, jasné a vécné
formulace a mimoradné dobrou Uroveri odborné anglictiny.

Praci navrhuji hodnotit jako ,vybornou®.

Z formalniho hlediska nemam k praci zadné pfipominky. Nalezl jsem minimum drobnych nesrovnalosti, které
ovSem povazuji za krajné nepodstatné:
e Popis obrazku A4 se zda byt nepfesny. V obrazku Zadné jednodimenzionalni kfivky potencialni
energie nejsou.
e Velikost barevnych bodl v nékterych obrazcich (napf. 3) je pomérné mala a je problematické
barevnému koédu rozumét v tisténé verzi prace.

Prace je napsana srozumitelné a stru¢né, proto nemam zadné otazky k praci samotné. Prace ale ukazuje
fadu velice zajimavych vysledkd, které vyvolavaji dalSi otazky relevantni ke studované problematice.
Nasledujici otazky je tfeba povazovat pouze za doplfiujici, jejich zodpovézeni nebylo cilem pfedlozené
prace.

e  Obrazky 4 a 5 ukazuji srovnani fady popularnich vypocetnich metod s pfesnou referenéni metodou
CCSD(T)/CBS. Selhani metody M06-L/AVQZ je pozoruhodné (ale nikoliv pfekvapivé) a to nejen pro
vetsi mezisystémové vzdalenosti, ale i pro rovnovazné vzdalenosti. VyzkousSeli jste i spolehlivost
modernéjsiho M11-L funkcionalu (ze stejné skupiny funkcionall) a myslite si, ze by néktery z
,Minnesota functionals“ mohl byt pro Vami uvazované systémy vhodny?
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