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Dizertalni prace je zamérena na studium nelinedrnich jevl v kapilarni elektroforéze, pfedeviim pro
separalni systémy s interagujicimi slozkami, se kterymi se setkavame v afinitni kapilérni elektroforéze
a elektrokinetické chromatografii. Studium jevl bylo provadéno pomoci simulaci za vyufZiti vlastniho
software v kombinaci s experimentalni charakterizaci studovanych systém( a ovéfeni vysledku
simulaci. Clenéni obsahu je do tfi &ésti, vysledky kaZdé jsou zpracovany do dvou publikaci. Celkové jsou
tedy vysledky této prace podloZeny Sesti plvodnimi €lanky, z nichZ Etyfi jiz vySly, rukopisy zbylych dvou
byly odeslany v 06-07/2019.

Prvni ¢ast je zaméfena na vyuZiti HVL funkce v CE a vyvoj software CEval umoZfiujici automatické
vyhodnocovani experimentalnich dat pomoci HVL funkce a obsahuje i modul pro stanovovéni
asociacnich konstant komplexd pomoci ACE. Tento volné distribuovany software prakticky zpfistupnil
elektroforetické vefejnosti korektni uréeni migracniho ¢asu u elektroforetickych piki deformovanych
elektromigracni disperzi. Jedna se dle mého nazoru o velmi zdafily pocin. Nésleduje pfedstaveni
metody z oblasti chirdlnich separaci v CE. Je ukdzano, Ze pomoci simulaci je moZné urcit, zda migraéni
pofadi enantiomer( ve dvou elektrolytech s riznym chirdlnim selektorem je totoiné ¢&i opaéné (Otdzka
1).

Druha &ast popisuje dle mého odhadu vyznamnou etapu celého vyzkumného tymu a tim je nova verze
programu Peakmaster 6. Jedna se o od zakladu pfepracovany program pracujici s generalizovanym
modelem NLTEM, tj. linearizovany popis elektromigrace je rozsifen o prvni nelinearni ¢len Taylorova
rozvoje, ktery umoinuje predikovat chovani systéml s komplexacnimi rovnovahami v rdznych
variantach. Nasledné jsou simulace z Peakmasteru 6 ovéfeny experimentalné pro nékolik nelinearnich
jevl z oblasti separace enantiomer( v CE v pfitomnosti chirdlniho selektoru (Otézka 2).

Treti &ast dizertacni prace se vénuje modelovdni ¢asového profilu piki v éase. Pro tyto ucely autofi
provedli simulace podle nelinedrniho elektromigraéniho modelu NEM zformulovaného Mikkersem.
(Otdzka 3). Byla studovana transformace davkované zony o nenulové délce do trojlihelnikového profilu
pikd charakterizovaného HVL funkci. Dalsim studovanym jevem je koncentraéni profil komigruijicich
piki v CE. Zajimavé je poukdzani na podobnost matematickych modelll pro chromatografii a
elektroforézu a Ze jevy pozorované v chromatografii, zmifiovan je tag-along a displacement efekt, se
projevuji i v elektroforéze (Otazka 4).

Celkové mohu konstatovat, Ze tato dizertani prace obsahuje solidni mnoZstvi origindlnich poznatkd
z oblasti elektromigracnich metod a to v rdmci vysokého kvalitativniho standardu, ktery je obvykly pro
vyzkumnou skupinu Dr. Dubského a Prof. Gase. Nize jsou uvedeny mé otédzky pro diskusi, k dizertaéni
praci nicméné nemam vécné ani formalni pfipominky a doporuduji ji k obhajobé.

Dotazy pro diskusi:



Otézka 1 — Tyka se publikace II, kolik experimentd je zapotiebi pro posouzeni migracniho pofadi napf.
vtomto pfikladu: Mdme léCivo L, v literatufe je popsdna separace enantiomer( bez stanoveni
asocia¢nich konstant, vyvineme metodu s jinym selektorem a chceme si ovéfit pofadi enantiomerd.

Otazka 2 — V publikaci Il je vénovéna pozornost spojitosti generalizovaného modelu NLTEM
s tradi¢nimi a zazitymi zpGsoby popisu komplexujicich systému v CE — Tiseliovou rovnici a Wren-Rowe
modelem. Druhy z nich se b&Zné pouZiva pro stanoveni asociacnich konstant komplex( v afinitni CE.
V pfipadé pevnéjSich komplexd o Ka > 1075 I/mol a pracovni koncentraci analytu ~0.1 mM danou
omezenou citlivosti detektoru potfebujeme pro presné stanoveni Ka nameéfit pohyblivosti pro
koncentrace ligandu ~0.1, 0.2, 0.3, 0.5 mM. Za téchto podminek ale neni spinéna podminka WR
modelu, Ze koncentrace ligandu mé byt mnohem vy33i neZ je koncentrace analytu. Zajimalo by mé, zda
je moiné pomoci simulaci odhadnout experimentdlni chybu pro podobné pfipady. Pfipadné jaky
postup vyhodnoceni dat by se vém jevil jako v ramci moznosti nejvhodnéj3i, nap¥. HVL funkce pro
uréeni migracniho ¢asu a fitovani podle WR modelu.

Otézka 3 — Je moZné v kratkosti porovnat z praktického hlediska NEM a NLTEM? Jaké predikce bylo
mozZné pomoci NEM provdadét a jaka byla omezeni?

Otéazka 4 — Na obrazku 9 je ukazan &asovy vyvoj profili komigrujicich pikl. Po jakou dobu miZe
existovat oblast R, tj. ostry pik na &ele zény? Je predstavitelné, aby zéna svyvinutou oblasti R
doputovala k detektoru? Je moiné olekdvat pridbéh jako na Obrazku 9 v pfipadé separace
enantiomer(l v BGE s chiralnim selektorem? A navic, pokud by chirdlni selektor nebyly chemicky
jednotny, ale jednalo by se o0 smés izomerG?
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