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Konkrétní připomínky a dotazy (možno připojit samostatný list)

Viz další list
Chyby, které je nutno opravit

V zásadě žádné, práce se dobře čte a celkový dojem trochu kazí pouze překlepy a drobné nedodělky v popisech některých tabulek (např. Tabulky 12-14).
Závěr: práci doporučuji k obhajobě.
V Olomouci dne: 
3.6.2010


Podpis: 
RNDr. Karel Berka, Ph.D.
Konkrétní připomínky a dotazy (možno připojit samostatný list)

1. Na straně 11 definujete jednotlivé strukturní motivy. Nicméně popis „stemu“ je poměrně krátký. Mohla byste rozšířit definici tohoto strukturního motivu?
2. Proč jste použila rozdílné integrační kroky v simulacích v implicitním (1 fs) a explicitním (2 fs) silovém poli?

3. Co Vás vedlo k oříznutí významnosti korelačních koeficientů v Tabulkách 12-14 na hodnotu 0,1? 
4. Když porovnám Tabulky 12 a 13 pro korelace parametrů v explicitním a implicitním solventu, tak se jednak změní většina hodnot v řádku s úhlem α, a druhak při srovnání parametru Tilt s parametry Rise, Roll a Shift se mění korelační koeficienty z -0,62, 0,45 a 0 na 0, 0 a 0,71. 

5. Jaké jsou jednotky úhlů v Tabulce 19 (str. 54)? 

6. Jak velká byla statistická odchylka hodnot zanesených v Grafech na stranách 58-62? 

7. Jakým způsobem byste získané zkušenosti použila na design vylepšených silových polí? 

