
 
 

Posudek školitele na diplomovou práci Bc. Michala Trachty 

„Modelování bioanorganických rozhraní“ 

 

 Předložená diplomová práce Bc. Michala Trachty se zabývá vývojem a testováním 

nového výpočetního přístupu pro přesný popis bioanorganického rozhraní. Detailní analýza 

interakcí na rozhraní mezi biomolekulami a anorganickým materiálem může prohloubit naše 

porozumění mnoha důležitých procesů, např. procesu imobilizace proteinů na površích 

těchto materiálů. 

 Z pohledu školitele musím ocenit zejména samostatnost a kreativní přístup ke 

zvolené problematice. Diplomant si při řešení projektu osvojil hluboké znalosti kvantové 

chemie a molekulové dynamiky, které dokázal využít při řešení jedné z mimořádně 

obtížných úloh současné výpočetní chemie, kterou je dynamický popis biomolekul v 

interakci s vnitřními a vnějšími povrchy extendovaných systémů. Michal Trachta přistoupil 

k řešení této problematiky s pozoruhodnou invencí – vyvinul vlastní metodu pro 

parametrizaci interatomových potenciálů dovolující studium dynamiky těchto systémů 

s přesností nejvyspělejších kvantově chemických metod. Výpočetní protokol 

implementovaný v rámci předložené práce tak představuje zásadní příspěvek k této 

problematice, a to i v kontextu současného intenzivního vývoje v této oblasti. 

 Diplomová práce nepochybně splňuje všechny požadavky studijního oboru 

„Modelování chemických vlastností nano- a biostruktur“. Michal Trachta je spoluautorem 

5 publikací v impaktovaných odborných časopisech (4 vyšlé a jedna zaslaná do Angewandte 

Chemie). Výsledky dvou dílčích studií obsažené v předložené práci budou publikovány v 

nejbližší době. O kvalitě diplomové práce svědčí i návrh na Cenu ministra školství, mládeže 

a tělovýchovy pro vynikající studenty a absolventy studia ve studijním programu a za 

mimořádné činy studentů. Domnívám se, že přínos práce vysoce převyšuje běžný standard a 

představuje plnohodnotnou vědeckou studii, která zasluhuje ocenění. Proto doporučuji tuto 

práci k obhajobě s hodnocením výborně. 
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