Posudek diplomové prace Be. Petry Bacové
Linearni semiflexibilni polyelektrolyty v roztocich

Linear semiflexible polyelectrolytes in solutions

Petra BaCova ve své diplomové praci studovala konformaéni chovani linearnich
semiflexibilnich polyelektrolyti v zasolenych roztocich pomoci pocitatovych simulaci.
U semiflexibilnich polyelektrolytii na rozdil od polyelektrolyti tuhych a flexibilnich, jejichz
konformacni chovani bylo teoreticky zpracovano jiz dfive, neexistuje dosud teorie
vysvétlujici uspokojivé jejich konformaéni chovani, pfestoze je mu v poslednich letech
v souvislosti se studiem DNA a dalsich biopolymerii vénovana velkd pozornost. Uloha
poCitatovych simulaci je zde nezastupitelna, protoZze umoziuji analyzovat jak duasledky
teoretickych ptedpokladi, tak oddélené jednotlivé efekty a pfispivaji k lep§imu porozuméni a
soucasné pomahaji i pfi interpretaci experimentalnich dat.

Vlastni simulace provadéla Petra Bacova pomoci softwarového baliku ESPResSo,
ktery naSe skupina ziskala na zaklad¢ mezinarodni spoluprace. Petra Batova zvladla praci
s ESPResSem velmi dobfe — rozumi funkci jeho jednotlivych soucasti a je schopna
doprogramovat nové funkce podle potieby. Kromé prace s ESPResSem zvladla operaéni
systém linux, davkové spousténi tloh v METACentru, gnuplot, TEX a dalsi programy.
Napocitala rozsahlou sérii dat, z nichZ byla vybrana do diplomové prace jenom ¢&ast.

Konformaé¢ni chovani polyelektrolytl studovala v roztocich lisicich se koncentraci soli
a iontovou silou. Konformaéni chovani bylo charakterizovano predevsim pomoci perzistenéni
délky. Piehledova c¢ast prace proto obsahuje kromé popisu simulaénich metod, modeli
polymerniho fetézce a uvazovanych interak¢nich potencidlt i prehled nejéastéji pouzivanych
definic perzisten¢ni délky. Vysledky simulaci jsou porovnany s Odijk-Skolnick-Fixmanovou
teorii a se zavéry variatnich vypoéti Mangiho a Netze. Vysledky potvrzuji
dvouexponencialni pribéh orientaéni korelaéni funkce plynouci z teorie. Je analyzovana role
vnitini a elektrostatické perzistencni délky a je podrobné diskutovan jejich vliv na
konformac¢ni chovéni.

Petra Bacova se zapojila do prace v nasem tymu jiz ve druhém ro¢niku a od samého
zaCatku pracovala s velkym zaujetim, iniciativné a samostatné. Je neobvykle peéliva
avykonna a patfi mezi nejlepsi diplomanty, ktefi v nasi skupiné pracovali. Béhem prace
ziskala Petra BaCova puvodni a cenné odborné vysledky k pomérné obtiZzné tematice.
Vysledky své prace prezentovala jiz béhem studia ve dvou pfednaskach a ve dvou posterech
na mezindrodnich konferencich (Liquid Matter Workshop 2008, Zdislavice, Czech Republic,
18.-21.9.2008, pfednaska Persistence length of polymers; Liquid Matter Workshop 2009,
Tabor, Czech republic, 22.-24.10.2009, pfednaska Bending rigidity of polyelectrolytes;
Polyelectrolytes 2008, Coimbra, Portugal, 16-19. June 2008, poster; Mainz Materials
Simulation Days, Mainz, Germany, June 3.-5.2009, poster). V sou¢asné dobé ptipravujeme
publikaci z vysledkli obsazenych v jeji diplomové praci. Predlozena prace je mimofadné
kvalitni a splfiuje vSechny pozadavky kladené na diplomovou préci. Diplomovou préci Petry
Bacové doporucuji k obhajobé a navrhuji hodnotit znimkou vyborné.
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