Posudek oponenta na diplomovou praci Be. Karla Sindelky
Self-assembly of polyelectrolytes in aqueous solutions
(dissipative particle dynamics)

Predlozena prace se zabyva aplikaci metody DPD na polyelektrolyty. Tato metoda je
motivovana snahou zlevnit standardni atomistické simulace natolik, abychom mohli si-
mulovat velké a slozité systémy, vcetné nabitych. V tivodu jsou popsany jak studované
polyelektrolyty tak metoda DPD. Znacna ¢ast prace se zabyva metodikou modelovani
Coulombovy interakce v DPD, coz nebylo dosud dostatecné prozkouméno. Nésleduje
aplikace na smés blokovych polyelektrolyti.

Prace je psana dobrou angli¢tinou s minimem pfekleptd a dalsich chyb. Spise jako smiilu
1ze hodnotit preklep “dissipave” na titulni strance. Plyne z toho ponauceni, ze projet ho-
tovy text korekterem pravopisu se vzdy vyplati. Typograficka Groven prace je vynikajici.
Préci jsem cetl v PDF formé, a tak ocenuji zivé odkazy.

Komentaie a naméty pro diskusi:

e Jako neptrehledné z hlediska ¢tenare hodnotim pouziti redukovanych jednotek a
hlavné Bjerrumovu délku k nastaveni velikosti interakce, viz “The strength of the
electrostatic interactions in these simulations was controlled by the Bjerrum len-
gth.” na str. 31 a (bez vysvétleni) na str. 29 nahofe. Dle definice na str. 12 plati
Ig = €?/(4mekgT), kde mohu ménit ¢, tj. rozpoustédlo (ale pak musim zménit i
parametry interakce ¢lanek—rozpoustédlo) a teplotu. Rozsah pouzitych g je pfitom
ptes jeden fad (0.5 aZ 7), coz neodpovida realistickému rozsahu teplot.

e Str. 17, rov. (3.14): rychlost v; by méla byt v ¢ase t + At.

e Price pouzivd exponencidlni stinéni néboje (Slater-type charge distribution,
eq. (3.20)). Je pro to n&jaky dalsi divod (jako lepsi aproximace hrubozrnného po-
tencidlu)? Na zakladé svych zkuSenosti bych dal pfednost Gaussovskému naboji,
protoze se snadno implementuje s Ewaldovou sumaci.

e Byly provedeny simulace s mrizkovymi modely obdobnych PE systémt? Pokud ano,
jaké jsou vysledky?

Dalsi drobnosti:
e V abstraktu je pouzita zkratka PE bez definice. Je to matouci, protoze PE je

obvykla zkratka pro polyethylen, a zde znamena polyelektrolyt. Je dobrym stylem
nepouzivat v abstraktu zadné zkratky kromé zcela obvyklych v Sirokém oboru.

e Str. 12, . —4: 1épe “elementary charge”.

e Abstrakt: co takhle hrubozrnny*“ misto ,zhrubeny“?
Na zavér konstatuji, ze diplomant odvedl nadstandardné velké mnozstvi prace a i pres
drobné vyse zminéné vytky (o kterych je ostatné mozné diskutovat) je prace velmi kva-
litni.

Praci jsem prostudoval a doporucuji ji k obhajobé. Navrhuji zndmku ,vyborné.
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