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Posudek oponenta na dizertaéni praci Mgr. Karla Sindelky

V dizertaéni praci nadepsané The study of theassociation behaviour of the amphiphilic
copolymers in solutions containing low molar comounds by means of computer simulations
predklada Mgr. Karel Sindelka soubor studii asociativnich polymert. Jednotici linii tdchto studii
je metodika — technika dissipative particle dynamics (DPD) — ktera je vyuzita pro nejrizné&jsi
typy polyelektrolyti. DPD ptedstavuje jeden z ptistupti coarse-grained modelovani, které si
polyelektrolytické systémy je netrividlni. Autor se vénuje modelovani riznych typa blokovych
kopolymeri a jejich smési. Konkrétné se zaméfuje na tfi projekty: (i) asociaci
nestechiometrickych smési blokovych kopolymert obsahujici neutrdlni a (rizn€) nabité bloky (ii)
smési diblokovych kopolymert s neutrdlnimi fetézci a homopolyelektrolyty a (iii) systém
emulujici poly(N-isopropylamid) ukonéeny fetézcem dodecylového surfaktantu na jedné a
karboxylovou skupinou na druhé strané. Prvni dvé studie mohou byt povazovany za pokracovani
ve sméru nastaveného autorem v jeho diplomové préaci. Autor zde studuje vliv a vyznam
jednotlivych parametr zvoleného modelu na strukturu téchto polymernich systému. Tieti oblast
vychazi z experimentalnich dat ziskanych na $kolitelském pracovisti a je z mého pohledu asi

nejzajimavejsi.

Vysledky prace byly publikovany v nékolika studiich, konkrétné v Phys. Chem. Chem. Phys. 18,
16137 (2016), Colloid Polymer Sci. 295, 1429 (2017) a caste¢né v topical review v Mol. Phys.
21, 3077 (2016) a ve feature article v Polymer Science, Ser. C 59, 77 (2017). Publikace vysledku
dizertacni prace je pochopiteln¢ zadouci, ptekvapilo mne ovSem, Ze tyto studie nebyly v praci
citovany ani na n¢ nebylo jinak odkazovano. Dizertace tak vzbuzuje nespravny dojem, Ze

vSechna data s vyjimkou téch v kapitole 5.1.1 jsou dosud nepublikovana.

Autor naopak odkazuje na svou praci diplomovou (ref. 77), ze které ve své dizertaéni praci

vychazi. Jsem mirn€ v rozpacich pfi porovnani diplomové a predkladané dizertacni prace — oba
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texty jsou si v kapitolach predchazejici vysledky a diskuze zna¢n€ podobné. Pfi ¢etbé se nemohu
ubrénit dojmu, Ze uvodni pasdze nyné&jsiho textu vznikly prepracovanim jiz existujici diplomové
prace, coz textu spiSe nepomohlo. Mimochodem, pivodni diplomova prace obsahuje mensi

pocet pieklepii a opomenuti nez prace soucasna.

Prace je pséna slusnou anglictinou. Drobna stylisticka vylepSeni by praci vylepsila, nicméné text
je psan zptusobem zcela srozumitelnym. Po typografické strance je prace provedena vytecné a
textu nechybi také uzitecné drobnosti typu seznamu zkratek a symbolll — oboji je v ramci mé
zkuSenosti v zasad¢ Uplné. Kvalitn€ je zpracovana také literatura, snad az na neupravena velka
pismena v nazvech ¢lankt. Text byl nejspiSe psan v jistém chvatu, takze pozornosti autora unikly
nékteré pieklepy a drobné nedodélky (napt. ,,...mixtures and are charged...“ na str. 3,
,,...nanoparticles are find applications...* na str. 6, chybéjici leva strana rovnice 3.2, ,,...an uses
statistical mechanics...* na str. 10, ,,...velocity-dependant...* na str. 13 atd.). V praci by se daly
naleznout také urcité vécné nekonzistentnosti, naptiklad potencial dle vztahu 3.3 by mél byt
vektorovou veli¢inou, u rovnice 3.13 naopak chybi oznaceni vektorti na pravé strané, & je

permitivita vakua, nikoliv jeho dielektrick4 konstanta.

Z pohledu védeckého prinosu hodnotim praci jako adekvatni, ba vyznamnou. Autor vygeneroval
znané mnozstvi dat, které je uzite¢né pro komunitu makromolekularnich chemikd i expertt
Vv oblasti molekulovych simulaci. Predlozena dizertacni prace ptredstavuje zavrSeni autorovy
snahy ukazat, ze techniky DPD mohou byt uzite¢nym nastrojem pro studium polyeketrolytickych
systému. Za vysledek kandidatovy Cinnosti je mozné povazovat také program pro analyzu DPD

trajektorii, zvetejnény prostiednictvim repozitaie github.

Navrhuji nésledujici témata pro rozpravu:

1. Na ptikladu studie modifikovaného PNIPAmM by autor mohl ukazat, jakym zpisobem je
redlny systém mapovan na potencial typu DPD. Jaké experimentdlni informace jsou
potieba k vytvotfeni modelu, kde se ziskaji parametry pro jednotlivé komponenty? Z ¢eho
naptiklad vyplyva volba repulzniho parametru H* s konkrétni hodnotou 25? Bylo by

mozné ziskat parametry modelu také v ramci pfistupu bottom-up? Pro uvedeny systém by



10.

nejspise bylo realistické provést atomistické simulace a vysledky by tak mohly byt piimo
srovnany.

Autor srovnava vysledky svych simulaci s gyra¢nim polomérem ziskanym ze SAXS
experimentu (obr. 5.72). Jde o nepublikovana experimentalni data? Kdo je jejich autorem?
V textu jsem nenalezl odkaz. V tivodu autor také zminuje, Ze data byla porovnana s daty
Z rozptylu svétla. Bylo toto srovndni zahrnuto do prace? Z obr. 5.72 je vidét (a detailné
diskutovan) dramaticky nesoulad simulaci s experimentem pro vysoké koncentrace
surfaktantu. Dovede si autor piedstavit modifikaci potencialu typu DPD (tj. novy ¢len,
nikoliv odlisné parametry), které by specifické interakce byly schopny zahrnout?

Autor zminuje, ze pouzil kintegraci pohybovych rovnic algoritmus VV, ktery pak
prezentuje ve vztahu 3.14. Tento vztah pfedstavuje VV algoritmus pro systémy se silou
zévislou pouze na poloze, pro systémy s frikénim Cclenem se obvykle pouzivaji
modifikované algoritmy, viz napt. ref. 47. Byl pfi integraci pohybovych rovnic skute¢né
pouzit vztah 3.14?

Neni mi jasny autortv vyklad v ivodu, kde v souradném smyslu piSe o entalpickych,
elektrostatickych a entropickych efektech. Neptispivaji elektrostatické efekty svym dilem
k entalpické i k entropické slozce?

Autor zminuje, Ze micelarni koncentrace pro blokové polymery je vyrazné nizsi nez pro
polymery. Ma tim na mysli hmotnostni nebo molarni koncentraci?

Autor zminuje na str. 10, ze zhrubené potencialy mohou byt ziskany z ab initio MD
simulaci, cituje pfitom ref. 45. V ném ale autofi konstruuji atomistické silové pole.
Existuji studie, kde by byly CG potencialy konstruovany pfimo z ab initio simulaci?
Jakym zplisobem se pii prechodu mezi rovnicemi 3.10 a 3.11 ,,vytrati* konstanta o?

Na str. 15 je zminka ,,Classical Sl units are either too small or too large to be used in
computer algorithms.“ a jsou zavedeny redukované jednotky. Tyto jednotky jsou
pouzivany v pracovnich rovnicich, aby tak zjednoduSily praci v programech, podobné
jako se pouzivaji atomové jednotky v kvantové teorii? Uvedend sada jednotek v tomto
sméru nepusobi konzistentné.

Pii diskuzi statistickych chyb se pfedpokladd exponencidlni vyhasindni autokorelacni
funkce. Je tento piedpoklad nutné splnén pro polymerni roztoky?

V kapitole 4.2 diskutuje autor obsahle volbu parametru popisujici elektrostaticky

,chuchvalec®. Argumentuje pfitom pro nutnost zvolit niz§i hodnotu parametru A ve



Slaterové formuli oproti publikovanym datim, mimo jiné kvili pfekryvu néboji
jednotlivych Castic. Nevyfesil by se tento problém zcela ptirozené volbou Gaussovského

rozlozeni naboje?

Celkoveé konstatuji, ze prace spliuje pozadavky kladené na dizertacni praci a doporucuji ji

k dal§imu fizeni.

Prof. RNDr. Petr Slavicek, Ph.D.



