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Posudek Skolitele na diplomovou préaci Bc. Michala Trachty

,.Modelovéani bioanorganickych rozhrani*

Piedlozena diplomova prace Bc. Michala Trachty se zabyva vyvojem a testovanim
nového vypocetniho ptistupu pro piesny popis bioanorganického rozhrani. Detailni analyza
interakci na rozhrani mezi biomolekulami a anorganickym materidlem muize prohloubit nase
porozuméni mnoha dilezitych procest, napf. procesu imobilizace proteinti na povrsich

téchto materiala.

Z pohledu Skolitele musim ocenit zejména samostatnost a kreativni pfistup ke
zvolené problematice. Diplomant si pii feSeni projektu osvojil hluboké znalosti kvantove
chemie a molekulové dynamiky, které dokazal vyuzit pii feSeni jedné z mimoifadné
obtiznych wloh soucasné vypocetni chemie, kterou je dynamicky popis biomolekul v
interakci s vnitinimi a vné&j§imi povrchy extendovanych systémi. Michal Trachta pfistoupil
k feSeni této problematiky s pozoruhodnou invenci — vyvinul vlastni metodu pro
parametrizaci interatomovych potenciali dovolujici studium dynamiky téchto systémi
S pfesnosti  nejvyspélejsich  kvantové  chemickych  metod. Vypodetni  protokol
implementovany v ramci ptedlozené prace tak piedstavuje zasadni piispévek k této

problematice, a to i v kontextu soucasného intenzivniho vyvoje v této oblasti.

Diplomova prace nepochybné spliuje vSechny poZzadavky studijniho oboru
»Modelovani chemickych vlastnosti nano- a biostruktur®. Michal Trachta je spoluautorem
5 publikaci v impaktovanych odbornych ¢asopisech (4 vysl¢ a jedna zaslana do Angewandte
Chemie). Vysledky dvou dil¢ich studii obsazené v piedlozené praci budou publikovany v
nejblizsi dobé. O kvalité diplomoveé prace svédéi i ndvrh na Cenu ministra Skolstvi, mladeze
a télovychovy pro vynikajici studenty a absolventy studia ve studijnim programu a za
mimotradné ¢iny studenti. Domnivam se, Ze pfinos prace vysoce prevySuje bézny standard a
predstavuje plnohodnotnou védeckou studii, ktera zasluhuje ocenéni. Proto doporucuji tuto

praci k obhajobé s hodnocenim vyborné.
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