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V diplomové práci autorka studuje konformační chování modelovych
lineárních nabit1 ch polymerťr v roztocích. Konformační chování je studováno pomocí
Brownovské dynamiky (implicitní rozpouštědlo) v roztocích s proměnou koncentrací
soli' Hlavní p ínos diplomové práce spat uji V zamě ení se (il na semiflexibilní
polyelektrolyty, které nejsou tak systematicky prostudovány jako flexibilní či tuhé
polyelektrolyty a (ii) na testovánÍ a diskuzi rŮznych definic/teorií perzistenční délky.

Vlastní práce je rozdělena do sedmi kapitol. V kapitole 1 a 2 autorka formuluje
motivace a cíle diplomové práce. Kapitola 3 nás seznamuje s filozofií vytvá ení
modelovych polymerťr. Kapitola 4 pak detailně popisuje model semiflexibilních
polyelektroIytťr a simulační metodu pouŽitou v diplomové práci. Zde jen postrádám
zmínku o zpťrsobu v1 počtu dlouhodosahov ch elektrostatick ch interakcí
v simulacích' Kapitola 5 p ehledně shrnuje definicelteorie perzistenční délky.
V kapitole 6 jsou prezentovány a diskutovány simulační q sledky. Pro kapitoIu bych
doporučil v1istiŽnější název "Results and DiscussioÍ'|"' DosaŽené v sledky práce jsou
shrnuty a charakterizovány v kapitole 7.

Celkovi dojem z diplomové práce je velice pozitivní. Práce je napsána stručně
a zárove srozumitelně a jasně. (Několik máIo drobn1 ch typografick ch chyb jsem
s autorkou probral osobně.) Kapitola 6 t1 kající se popisu a diskuze simulačních
v1 sledkťr demonstruje velké mnoŽství vynaloŽeného Úsilí a velmi dobrou orientaci ve
studované problematice. Vytčen ch cílťr bylo dosaŽeno a práce splnuje nároky
kladené na diplomovou práci. Diplomovou práci hodnotím známkou v borně'

Náměty na p ípadnou diskuzi:
1 . Jak byly počítány dlouhodosahové elektrostatické interakce v simulacích?
2. Velikost boxu, jak zmi uje autorka na str. 18, musí b]n dostatečná, aby

nedocházelo k ovIivnění segmentťl polyelektrolytu vlivem periodick1 ch
okrajou. ch podmínek. Existuje či bylo pouŽito nějaké empirické kritérium, které
nap . predepisuje kolikrát musí b]n délka boxu větší neŽ charakteristická délka
polyelektrolytu?

3. Jak dob e p i daném integračním kroku funguje Langevin v termostat? T.j. jak
nap . p esně souhlasí simulovaná kinetická tepIota, rov. (4.10)' se vstupní
teplotou?

4. Brownovská dynamika nezachovává celkovou hybnost systému, t'j.
P : Y ffiiY i * konst. Pťrsobí toto nějaké problémy nap . "tečení'' systému

během simulací?
5. Jak1 m reáln m systémťrm by odpovídaly modelové systémy studované v této

diplomové práci?
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