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Prace se zabyva paralelizaci vypoctu molekuldrniho povrchu s vyuZitim popisu prostorovych vztaht
mezi atomy popsanych pomoci 3D Voroného diagramu. Pfedchozi feSeni, které pouiiva grafové
prohledavani do hloubky, neni moc vhodné pro paralelizaci. Cilem bylo navrhnout alternativu
vhodnou pro GPU, aby byl vypoéet rychlej$i a odstranila se nutnost pomalych pfesunt dat z RAM do

sus

pameti GPU, které jsou nutné kvali pozdéjsi vizualizaci.

Student ze zacatku disponoval pouze slabsim hardwarem, takze hledani a odstrafiovani chyb, které se
projevovaly pouze na nékterém hardwaru, pro néj bylo ¢asové naroéné. Proto vedouci stanovil
nejnutnéjsi body prace, aby 3ly vysledky alespon zobrazit v existujicim softwarovém nastroji CAVER
Analyst a aby Sel porovnat ¢as vypoctu oproti pfedchozimu feseni. Téchto bodl bylo dosazeno. Velmi
pozitivné hodnotim, Ze se studentovi ve spolupraci s vedoucim podafilo odstranit nutnost grafového
prohledavani, na kterém bylo zaloZzeno predchozi feseni.

Experimenty ukazaly, Ze navrZené feseni je v nékterych ohledech i dvakrat rychlejsi nez predchozi.
Studentovo fedeni Ize spustit jak na GPU tak na CPU. Pfekvapivé, vysledky na CPU byly lepsi nez
vysledky na GPU,

Kvalitu prace hodnotim jako primérnou. Teoreticka ¢ast zevrubné pokryva potfebnou teorii, mohla
byt ale vice precizni. Napf. v rovnicich (1) a (2) chybi obecné kvantifikatory, nékteré formulace nuti
laického ¢tenafe k hlubsimu zamysleni, a v praci se vyskytuji gramatické chyby a preklepy. Popis
navrzeného feseni mohl byt podrobnéjsi. Dokumentace programu je v pofadku.

Aktivita studenta a spoluprace s vedoucim byla nadprimérna. Student reagoval na e-maily, chodil na
konzultace a dokazal analyzovat a opravit nalezené chyby.

Student splnil nejnutnéjsi body zadani. Podafilo se mu vytvofit paralelni variantu algoritmu vypoctu
molekularniho povrchu a provést experimenty. Pro plné nasazeni do praxe bude v budoucnu jesté
potfeba odstranit nékteré chyby v implementaci.

Navrhuji hodnoceni znamkou velmi dobfe a praci doporucuji k obhajobé.
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