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Slovni vyjadieni, komentare a pripominky vedouciho/oponenta:

Diplomova préce zatazuje do spolecného ramce tfi studie, z nichZ prvni dvé jsou si metodicky
blizké a vénované pocitaovému modelovani, zatimco tieti je experimentdlnim piistupem zcela
odliSnd. VSechny vyborné€ zapadaji do oboru studia a ob¢ Casti by (experimentalni po roz§itfeni
textové C4sti) dle mého nazoru 1 samostatné byly kvalitnimi diplomovymi pracemi.



Oceiiuji kombinaci klasickych i kvantovych simulaci, peélivosti testovani potencialnich vlivi
parametrl vypocti na vysledky, podrobnym popisem simulac¢nich parametrim, ktery umoziuje
reprodukovatelnost vysledki, ur€ovanim odchylek a v neposledni fadé textem v kvalitni
angli¢ting, ze kterého je patrna fundovanost autorky. Ke kvalité odborné ¢asti nemam zadné
pfipominky a mohu jen chvélit. Ostatné zapojeni autorky do publikovani kvalitnich védeckych
¢lanki to jen potvrzuje. Vzhledem k tomu, Ze praci vznikala ve vét§im tymu, ocefiuji i objasnéni
autorky, které vysledky ziskala osobné, a kde porovnava s vysledky kolegi. Experimentalni ¢ast je
jasné€ popsana a naméfené vysledky interpretovany zpisobem, ktery pfispiva k objasnéni
mechanismi pasivniho priniku peptidit modelovou biomembranou.

Zpracovani diplomové prace by $lo (vzdy) vylepsit, ale s vyjimkou prvniho bodu jsou to spise jen
podnéty a drobné vytky.
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V ¢asti 1.1 (a v menSi mife i v dalich ¢astech prvni kapitoly) jsou kratce uvedeny mnohé
pojmy z interak¢nich potenciald a metodiky simulaci, u vétsiny vSak chybi odkazy na literaturu
pro zajemce o hlub$i prostudovani — at’ uZ pivodni ¢lanky nebo vhodné manudly k simulaénim
programum. Jako pfiklady uvadim napf. bod ,,Inverse Term* na str. 8 nebo ,,Blue-Moon
Sampling* na str. 18. Takto struéné zminky bez odkazii povazuji za nevhodny ,.,kompromis®
mezi fadnym uvedenim do problematiky a vypusténim téchto bodi celkovym odkazanim na
literaturu.

V posledni vété prvniho odstavce na str. 29 ma byt ,,solvent-shared ion pair” misto uvedeného
»contact ion pair®.

Figure 2 na str. 4 je v ti§téné verzi $patné zobrazen.

V anglicky psané praci jsou v kapitolach 1-3 nevhodné grafy s desetinnymi ¢arkami v popisech
0s.

V Casti 2.2.2 by jisté zaslouzilo podrobnéjsi vysvétleni ur€ovani Baderovych naboju, specialné
v systému s nenulovym nédbojem kompenzovanym nabitym kontinuem — ale kvituji, Ze zde
autorka fadné odkazuje na literaturu.

Pripadné otazky pf¥i obhajobé a naméty do diskuze:
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V ¢&asti 2.2 jsou popisovany kvantové umbrella sampling simulace provadéné dvojmo

s pocatecnimi konfiguracemi li$icimi se koordina¢nim ¢&islem kyslikli kolem vapniku. Ocenuji
uvédomeéni si zavislosti kratkych simulaci na poéateéni konfiguraci a pfipojuji dva dotazy:
Byly v pribéhu 60 (50 bez ekvilibrace) ns béhu pozorovany zmeény koordinaéniho ¢&isla?
Pokud ne, resp. mélo, pak i primérné kiivky volné energie jsou ovlivnény relativni vahou (zde
efektivné 50:50) pocate¢nich struktur.

Nakolik jsou odchylky uvedené v tabulce 2.6 zpisobené pravé prumérovanim pies dvé
simulace s riznym pocateénim koord. ¢islem a nakolik redlnymi fluktuacemi béhem simulace?
V jakych jednotkéch je uvedena rovnice 1.15?

Praci
M doporuéuji uznat jako diplomovou/bakalafskou.
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