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Ve sveé praci se Mgr. idi Kessler uzivd kombinace molekulové dynamiky a nkoe-
chemickych vypdti pro interpretaci spekter optické aktivity a shenuagkolik originalnich publikaci
v prestiznich¢asopisech. ¥hoval se #kolika riznym modek relevantnich pro chovani molekul
v zivych organismech. Je to téma aktualni protogejpvmnoha novych technik je stimulovan ptav
moznosti simulovat spektra. Zejména nejmladsi negtodrani opticka aktivita, ktera twod velkou
cast disertace, se bez teoretického zazemi neob8jdeulace samy o sébjsou také nezbytné
k pochopeni vlastnosti studovanych systénag. k eventualnimu ovlikovani biologické aktivity.

Z hlediska aplikaci je ukazkovéa studie polymorfniclgstali. Krystalové formy mnoha &
musi byt ped uvedenim na trhi#lladré charakterizovany. V praci je ukazano, Ze k tomidglu se da
pouzit i Ramanova spektroskopie, a simulace pogkpdnozngné pojitko mezi tvarem spekter a
krystalovou strukturou. # simulacich bylo obtizné zejména smysluplreprezentovat vSechny
mezimolekulové interakce v krystalu.

Daleko nej¢tSi ¢asti jsou simulace konforrti@iho chovani a vibemi optické aktivity proteif.
Za jisty vrchol Ize povaZovat simulace Ramanovyiagt aktivity globularnich protein Vibracni
spektra molekul aZz o 10000 atomech se kombinamiych vyp@etnich technik a trik povedlo
simulovat s pesnosti na kterou jsme byli dosud zvykli jenom imvemalych molekul. To otevira
mnohé moznosti této techniky ve strukturni biolpgiislusni¢lanek se povedlo publikovat v dobrém
casopise (J. Phys. Chem. Lett.) a vyhral takés&zomtadych spektroskopik

Tretim okruhem témat jsou &éwnetodicke studie zabyvajici se v¢ptnimi algoritmy pro velké
systémy. Prvni se zabyva testovanim nové molekidynamické metody, simulaci za periodickych
helikalnich podminek, a druhd zavadiemositelnost polarizovatelnosti pro vypo cirkularre-
dichroickych spekter. Jsou to zcela nové konceptgpave budoucnost ukaze jak budou uZite
v kazdodennich vygivech.

Pri vSech &chto projektech Mgr. di Kessler musel zvladnout na uzivatelské drovni hano
programovych baliki nastrofi; brzy za&al vyvijet i vlastni skripty a analytické nastroje.
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Samotna prace je psana logickou a srozumitelnodicingu, i kdyz rodili mlu¢i by
samozejmé nebyli zcela spokojeni se slovosledem, pouZivaniemi, apod. V Gvodu postradam
trochu SirSi uvedeni do problematiky a souvislogpoiti se strukturni biologii. Rozuninjsou
nastiny zaklady pouzitych teoretickych metod, i kdyZz widy je jasna souvislost s vlastnimi
studiemi, a chybi tarsasto vlastni pohled, jilana hodnota“ od autora. Na konec jsou rozditnuiné
komentovany fipojené a fipravované publikace, a&ipada mi, Ze ndfpravenycten& se nemusi vzdy
dol¥e orientovat. Zdrazrené vysledky mi vzdy néfpadaji ty nejzajimayjSi, nicmeég to je zalezitost
individualniho vnimani.

Pres tyto formalni vyhrady se domnivam, Ze&i Xessler peswdcivé dokézal schopnost
samostatné a cilegomé ¥decké prace. Na daném tématu pracoval vzdy vetippwdre, pelivé a
se zaujetim. Disertaci, ktera spje vSechny zakonné i odborné pozadavky, dajugirik obhajols.
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