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Predlozené bakalarska préaca popisuje simulécie diftzie makromolekul v zriedenom
roztoku a predstavuje vyhodnotenie dat pre experimentalnu metoédu FCS. Jedna sa o
relativne mlada metodu na Stiadium difizie fluorescenéne znacenych molekul.

Priamym vystupom préace je stredné kvadratické posunutie (MSD) a FCS autokore-
la¢na funkcia G(t), z ktorej autor nasledne poéita zdanlivé MSD* postupom beznym
pri vyhodnocovani experimentalnych dat. Tento postup predstavuje istti aproximaciu, a
porovnanim MSD s MSD* autor sleduje, k akej systematickej chybe dochadza pri pouziti
danej aproximacie v roznych situacidch. Vzhl'adom k stochastickému charakteru simula-
cie a z nej ziskanych dat kladie doraz na Statistické spracovanie vysledkov, aby bolo
mozné odlisit systematické ochylky od ndhodnych. Zéavery prace mozu mat zaujimavé
dosledky pre vyhodnotenie experimentalnych dat, z ktorych je mozné ziskat MSD*, ale
nie je mozné priamo ziskat MSD, ani jednoduchym sposobom overit predpoklady vyssie
zmienenej aproximacie.

V ramci prace sa autor oboznamil s technickymi aspektmi molekulovych simulécii,
ktoré vykonaval v open-source programe ESPResSo. Oboznamil sa tiez s metodikou
simulécii a so Statistickou analyzou simulacnych dat. Vdaka tomu sa mu podarilo odhalit
chybu v simulacnom programe, ktora v extrémnych situacidch moze viest na nefyzikalne
vysledky. Predpokladédme, ze vysledky prezentované v tejto praci po rozsireni a doplneni
o dalgie simulované systémy sa stanu zéakladom budtcej publikacie.

Z pohladu skolitela by som rad vyzdvihol Jakubovu schopnost samostatne pracovat
a riesit technické i metodické problémy spojené so simulaciami. Za povSimnutie stoji i
kreativne pojatie obalky prace.

Na zéklade vyssie uvedeného si dovolim navhnit hodnotenie prace znamkou vyborny.
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