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Studijní program: 	Chemie 
Studijní obor:	Aplikovaná chemie
Student:	Veronika Kovaříková
Název práce:	Porovnání možností výpočtů rozdělovacího koeficientu do membrán kůže
Vedoucí práce a jeho pracoviště: 	doc. RNDr. Karel Berka, Ph.D.

Relevance teoretické části (zaměření k tématu, kvalita citací): 			výborná
Formální stránka (např. reference, jazyk, překlepy): 				velmi dobrá
Grafická úroveň (vlastní obrázky, grafická prezentace závislostí, tabulky):	velmi dobrá
Vyhodnocení a interpretace výsledků (statistické zpracování, kvalita diskuze): 	velmi dobrá
Samostatnost a iniciativa (jen vedoucí): 	
(používejte stupnici výborná/velmi dobrá/dobrá/vyhovující/nevyhovující)

Připomínky a komentáře k práci:
Jedná se zdařilou bakalářskou práci věnovanou teoretické predikci rozdělovacích koeficientů. Autorka sestavila solidní databázi experimentálních hodnot a provedla velký objem výpočtů. Snad jen analýza závislostí by vyžadovala hlubší vhled, např. otestování významnosti směrnice proti 1 a posunutí vůči 0, uvedení intervalů spolehlivosti směrnice a posunutí, hlubší analýzu odlehlých hodnot.   
Má autorka vysvětlení pro selhání XLogP3 v oblasti záporných hodnot?
Co přesně znamená zkratka TZVP? 
Jaký DFT funkcionál byl použit pro výpočty pomocí metod COSMO?
Zohledňují výpočty konformační chování, tautomerii a acidobazické rovnováhy studovaných molekul?

Práci doporučuji k obhajobě.
Návrh hodnocení: 
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