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V diplomové praci autorka studuje konformacéni chovani modelovych
linearnich nabitych polymeru v roztocich. Konformaéni chovani je studovano pomoci
Brownovské dynamiky (implicitni rozpoustédlo) v roztocich s proménou koncentraci
soli. Hlavni pfinos diplomové prace spatfuji v zaméreni se (i) na semiflexibilni
polyelektrolyty, které nejsou tak systematicky prostudovany jako flexibilni ¢i tuhé
polyelektrolyty a (ii) na testovani a diskuzi riznych definic/teorii perzistenéni délky.

Vlastni prace je rozdélena do sedmi kapitol. V kapitole 1 a 2 autorka formuluje
motivace a cile diplomové prace. Kapitola 3 nas seznamuje s filozofii vytvareni
modelovych polymer(. Kapitola 4 pak detailné popisuje model semiflexibilnich
polyelektrolytd a simulaéni metodu pouzitou v diplomové praci. Zde jen postradam
zminku o zplUsobu vypocétu dlouhodosahovych elektrostatickych interakci
v simulacich. Kapitola 5 pfehledné shrnuje definice/teorie perzistenéni délky.
V kapitole 6 jsou prezentovany a diskutovany simulaéni vysledky. Pro kapitolu bych
doporudil vystiZzn&jsi nazev “Results and Discussion®“. Dosazené vysledky prace jsou
shrnuty a charakterizovany v kapitole 7.

Celkovy dojem z diplomové prace je velice pozitivni. Prace je napsana stru¢né
a zaroven srozumitelné a jasné. (Nékolik malo drobnych typografickych chyb jsem
s autorkou probral osobné.) Kapitola 6 tykajici se popisu a diskuze simulacnich
vysledkll demonstruje velké mnozstvi vynaloZzeného usili a velmi dobrou orientaci ve
studované problematice. Vytéenych cill bylo dosazeno a prace spliiuje naroky
kladené na diplomovou praci. Diplomovou praci hodnotim znamkou vyborné.

Naméty na pfipadnou diskuzi:

1. Jak byly pocitany dlouhodosahové elektrostatické interakce v simulacich?

2. Velikost boxu, jak zmifuje autorka na str. 18, musi byt dostate¢na, aby
nedochazelo kovlivnéni segmentl polyelektrolytu vlivem periodickych
okrajovych podminek. Existuje €i bylo pouzito néjaké empirické kritérium, které
napf. pfedepisuje kolikrat musi byt délka boxu vétsi nez charakteristicka délka
polyelektrolytu?

3. Jak dobfe pfi daném integraé¢nim kroku funguje Langevin(iv termostat? T.j. jak
napi. pfesné souhlasi simulovana kineticka teplota, rov. (4.10), se vstupni
teplotou?

4. Brownovska dynamika nezachovava celkovou hybnost systému, t;j.

P:Zmlv,;tkonst. Plsobi toto néjaké problémy napf. “teceni” systému

bé&hem simulaci?
5. Jakym realnym systémim by odpovidaly modelové systémy studované v této

diplomové praci?
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