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Prvni Cast predloZena diplomova prace prezentuje vyvoj pokroc¢ilého modelu, Grandkanonického
reak¢ni souboru, kombinujiciho Monte-Carlo kroky s Langevinovskou dynamikou a zarovén
zahrnujici krok chemické reakce. Druhd cast prace pak prezentuje vyuZiti tohoto molelu pri
studiu nékolika komplexnich systémti (na zhrubené urovni), kde dileZitou roli hraje vliv pH;
obsahujicich slaby polyelektrolyt (PE), ionty, a pfipadné dalsi komponenty. Tak jsou postupné
predstavena témata: 1) Tvorba koacervati a distribuce mono- a multivalentnich iontd mezi
vodnou a polymerni fazi. 2) Afinita multivalentnich ionti k slabym PE v Cistych a smésnych
roztocich soli. 3) Ovlivnéni stupné ionizace kratkych peptidd pritomnosti fragmenti DNA. 4)
Tvorba a studium vlastnosti reverzibilnich gelti tvorenych slabymi PE.

Je vhodné zdiiraznit, Ze nékteré Casti prace jiz byly publikovany v Soft Matter 2020 (SNUK?20),
Cast prace (4) byla provedena v ramci staze ve skupiné prof. Holma.

PredloZena diplomova prace je sepsana v anglictiné. Prace obsahuje jen minimum gramatickych
chyb (Carky kolem however), tradicné problematické pouZzivani Clent je zde na velmi dobré
urovni. Prace je psana peclivé s jasné vymezenou motivaci. Vzhledem k rozsahu prace (93 stran
textu) ocenuji zahrnuti dil¢ich tivodi a zavérecnych shrnuti.

Metodicky tvod prace je velmi detailni a véfim, Ze dobfe poslouzi i mnoha mladSim clentim
predstaveni specialnich soubord: Constant-pH, Reaction, a Grand-reaction a dale metod pro
vypocet chemického potencialu. Prace také zavadi tradicné mérené veliCiny, Skalovaci koncepty a
zminuje nékteré mean-field postupy pro charakterizaci studovanych systému, coz dale umoziuje
konfrontovani jejich predpokladi a predikci se simulacnimi vysledky.

Vysledky prace jsou prehledné rozdéleny do 4 podkapitol. V téchto jsou prezentovany ve formé
grafti, diskutovany v kontextu simulaci jinych skupin, mean-field teorii, pfipadné vztaZeny k
experimentalnim dattim.

Rad bych kandidatovi poloZil nékolik otazek a prosil bych o jejich zodpovézeni, napt. béhem
prezentace.

1) Na strané 10 autor piSe, Ze condenzace protiontt na PE je fazovym prechodem 2. druhu. Mohl
by toto tvrzeni vice rozvést? Pojem “kondenzovaného protiontu” lze netrivialné definovat jen u
linearntho PE — viz prace Manning, pfip. Deserno&Holm. Zajimal by mé nazor autora (v
kontextu niZe priloZeného ¢lanku) na “kondenzaci protionti” na hvézdicovitych PE, které po
kolapsu uz fakticky nejsou 1D PE.

Bruno H. Zimm & Marc Le Bret (1983): Counter-Ion Condensation and System Dimensionality,
Journal of Biomolecular Structure and Dynamics, 1:2, 461-471
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2) Jsou vysledky (partitioning between reservoir and coacervate) v obr. 4.4 a diskuse pod nim
konzistentni s entropickym “counterion-release” mechanismem diskutovaném drive?
Lze “counterion-release” mechanismus vyuzit i pro interpretaci simulacnich vysledkt v obr. 4.9?

3) V nékolika vysledcich, napf. obr. 4.7 se pouZiva pojem “charge condensation,” ktery se
projevuje ve velkém obohaceni iontd (az 10x pro 3+ cation) uvnitf asymetrickych coacervati
oproti rezervoaru. Bylo by vhodné vyhodnotit, kolik z téchto iontt je trivialni kompenzace naboje
a kolik je skutecny prebytek/excess “soli”? Divodem je, Ze pouze excess ionty ovliviuji
chemicky potencial solutli (viz Kirkwoodova-Buffova teorie).

4) Obrazek 4.18 poukazuje (porovnanim distribuce 1+ a 3+ iontid) na deficitni popis distribuce
protiiontd pomoci Donnanova modelu, tj. v zanedbani ion-ion korelaci. Vzhledem k tomu, Ze jde
o analyzu simulacnich dat, zda se mi, Ze velkou Cast pozorovanému rozdilu lze naopak pfipsat
odliSnému conformacnimu ensemblu PE v téchto dvou solich, viz obr. 4.12 a 4.14.

5) Z textu prace mi neni jasné, zda pH bylo pocitano z cu:, nebo z au:. Prosim o vysvétleni.

6) Podle mého nazoru, obsahuji rovnice 1.14 (d\xi), 1.16 (chybi In) a 1.17 (+/-) chyby/preklepy.
Motivace k pouZiti pK, alaninu (=9.87) na str. 80 je zvlaStni. Ocekaval bych dvé pKa
odpovidajici -NH2 a -COOH skupinam.

PredloZena prace dokazuje, Ze si student osvojil Siroky arzenal simulacnich technik, které umi
vhodnym zptsobem aplikovat na komplexni systémy, ve kterych hraji klicovou roli
elektrostatické interakce.

Z vyse uvedeného je patrné, Ze predloZenou praci plné doporucuji k obhajobé a hodnotim ji
znamkou vyborné.

V Praze, 3. 9. 2020
Jan Heyda
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