Oponentsky posudek disertaéni prace Karla Sindelky ,, Studium asociaéniho chovani amfifilnich
kopolymera v roztocich obsahujicich nizkomolekularni latky pomoci pocitacovych simulaci”

Disertacni prace Karla Sindelky pojednava o problematice ,elektrostatické asociace
v polymernich roztocich obsahujicich blokové polyelektrolytové kopolymery spolu se
surfaktanty, neutralnimi homopolymery nebo jinymi opacné nabitymi polyelektrolyty.” Je tfeba
zdlraznit ,Ze jde v prvni fadé o praci teoretickou zaloZzenou na mezoskopickych simulacich
komplexnich kapalin - coarse grain MD simulaci ¢i Dissipativni ¢asticové dynamiky (DPD) ktera je
ve své podstaté kombinaci MD, Brownovské dynamiky a lattice gas automata. A pravé poufZiti
tzv coarse grain aproximace je kompromisem mezi proveditelnosti simulaci a atomistickym
rozliSenim studovanych jevl. Prace samotnd neni predklddana ve formé autoreferatu
s priloZenymi publikacemi jak bych ocekaval k nadprlimérné publikacni ¢innosti kandidata, ale
je ve formé klasické — tedy teoretického Uvodu, metodiky simulaci a vysledkd s diskusi.
Zavérecné kapitoly ,Summary“ a , Conlusions” znovu prehledné zd(raznuji ¢eho bylo v disertaci
dosaZzeno. Na mUj dotaz pro¢ kandidat nevolil jednodussi formu predkladané disertace mi bylo
sdéleno, Ze jde vlastné o dosud nepublikované vysledky a predkladana prace je tedy jejich prvni
prezentaci.

Prace je psana dobrou angli¢tinou s minimem nepfesnosti a preklepd, jeji Uprava,
¢lenéni i zarazeni obrazku je prehledné a graficky na vysoké urovni. Jednotlivé ¢asti jsou od sebe
vyrazné oddéleny a clenéni na podkapitoly je délano ucelné. Ocenuji zvlasté casti vysvétlujici
teoretické zdklady metod a cast kde se autor vénuje simulaénim detaillm. V nékterych
pfipadech je vSak v ¢asti vysledkdh mnozstvi informaci pomérné zhusténé a vyplatilo by se
redukovat. Na druhou stranu tak jak je tato kapitola strukturovana nyni i s mnozstvim vysledka
je asi disertacni prace jedind platforma kde mohou byt vSechny vysledky uvedeny v kontextu a
nikoli formou rlznych supplements. Pfesto mé pocet obrazk( — celkem 81 pripada pfilis vysoky i
kdyz jde ve spousté pripadl o tytéz zavislosti ilustrované na jinych systémech.

Prace se vénuje tfem oblastem — chovani polymer( v nestechiometrickych smésich PE
kopolymer(i s nekompatibilnimi bloky, chovani polymerd v nestechiometrickych smésich
diblokovych polyelektrolytovych kopolymer( sopacné nabitymi  homopolyelektrolyty a
koneéné studiu spontdnni asociace poly(N-isopropylakrylamidu) modifikovaného karboxylovou
a dodecylovou koncovou skupinou a jeho koasociace s kationtovym surfaktantem. A pravé
posledni ze studovanych oblasti vyvolava fadu otdzek na které bych v ramci diskuse rad slysel
odpovédi.



1) Kandidat hovofi o tom, Ze pomoci DPD simulaci byly zreprodukovany vysledky
experimentdlnich méreni spontanni asociace . Posléze pfipousti, Ze dost rozdilné
vysledky simulaci a experimentalnich méfeni (viz obrazek 5.72) pro velkd mnoZstvi
pridaného surfaktantu souvisi se specifickymi interakcemi — konkrétné s vodikovymi
vazbami. Navriend korekce demonstrovana na hypotetickém triblok kopolymeru
sice pfinesla zlepSeni, ale rozhodné to neni dlkaz systémového feseni problému. Jak
by podle kandiddta mélo takové systémové feSeni vypadat?

2) Vprdci je pomérné zanedbatelnd ¢ast vénovana experimentalnim metoddam které
jsou s vysledky pocitacovych simulaci srovnatelné. Rad bych slysel jaké spektrum
experimentdlnich metod se na studium polymer( pouziva a jaké je jejich rozliseni.
Dynamicky rozptyl svétla je napfiklad jedna z metod kterd se ¢asto vyuziva, nicméné
vzhledem k pomérné Sirokym distribucim objemovych charakteristik agregatl bych
rad védél jak konkrétné jsou vysledky srovnavany se simulacemi. Pfestoze teoreticky
popis neumoznuje atomistické rozliSeni je mozné Ze by experimentdlni metody které
na urovni atomistického rozliseni pracuji ptinesly néco nového?

3) Posledni pfipominka nebo dotaz se tykaji deklarované neproveditelnosti
atomistickych simulaci. Jaké jsou hlavni dlvody této neproveditelnosti? Je to
vypocetni ¢as? Nebo nedostatecnd kapacita vypocetnich prostfedkd? Nebo jde o
Spatnou parametrizovatelnost studovanych systémd? Dovedu si predstavit Ze
parametrizace counterions muize byt pomérné naro¢nd, na druhou stranu mi neni
uplné jasné jaké counterions se v experimentech pouzivaji. Pokud by $lo napfiklad o
Na nebo K a Cl je parametrizace pomérné dobra coZ ovSem neni pravda pro ostatni
ionty.

Zavér: povaiuji predloienou disertaéni praci Karla Sindelky za kvalitni a doporuéuji ji proto
k obhajobé a dalsimu fizeni.
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