Posudek diplomové prace Jana Heydy:

Vicerozmérna simulace elektromigrace

Kapilarni elektroforéza se v poslednim desetileti dostala do situace, kdy je stale vice patrné,
Ze pro navrh a Gspé$nou implementaci dobte fungujici analytické aplikace je doporuceno mit
dostate¢ny piehled o vlastnostech zvoleného elektrolytového systému a jeho interakce se
vzorkem nejen v prub&hu vlastni separace, ale zejména v pocatecni fazi pfi a bezprostiedné po
davkovani vzorku. Teoretické prace pfitom ¢im déle diiraznéji ukazuji, Ze konkrétni situace
muze byt dosti slozita a vést k neocekdvanym nereprodukovatelnostem nebo k chybné
interpretaci vysledkt. Vybornym néstrojem pro piedpovéd’ chovani konkrétnich systémt a
pro eliminaci téchto nebezpedi jsou pocitatové simulace, v uZivatelsky nejvhodné&jsi formé
predstavované programem Simul z dilny pracovisté diplomanta. Zatimco pro feSeni vétSiny
zminénych problému jednorozmérna aproximace, na které je program postaven, zcela staci, je
rozvinuti simulaci do druhé a tfeti dimenze velkou vyzvou, kterd mize poznani
elektroforetickych systému posunout od moznosti kombinovat poznéni jejich ,,chemickych*
vlastnosti s geometrii separa¢niho prostoru az po postup do kombinovanych separacnich
schémat.

Ukolem ptedlozené diplomové prace bylo polozit zdkladni kameny pro implementaci
simulace elektroforézy ve 2 a 3 rozmérech. V ivodu autor struénym a ptehlednym zptisobem
shrnul souéasny stav problematiky simulace elektroforetickych procesti s pfimétenymi odkazy
na dosud publikované prace. Prvni ¢ast vlastni prace obsahuje matematickou formulaci rovnic
elektromigrace pro vicerozmérné systémy. Pfi odvozeni rovnic v kartézskych a cylindrickych
soutadnicich autor vychazi z dosavadnich postupi, tyto vak potom modifikuje alternativnimi
feSenimi, ktera umoznuji snizit pocet rovnic v feSené soustave a sniZit tak cas potfebny pro
vypocet i naroky na pamét’ pocitace. Podrobné jsou rozebrany numerické vlastnosti
alternativniho feSeni a definice okrajovych podminek, které jsou dulezitym zékladem pro
spravnou formulaci problému pfi aplikaci na konkrétni systém.

Vytvofeny matematicky model byl implementovén v komerénim programu COMSOL
Multiphysics a jeho pouzitelnost ovétena na dvou konkrétnich ptikladech zcela odlisného
charakteru. Prvni modeluje elektrokinetické davkovani do kruhové kapilary umisténé do
osoveé symetrického uspotradani komurky s elektrodou. Vysledky nédzorné ukazuji ¢asovou
zavislost prostorového rozlozeni koncentrace a dal$ich parametrt v zavislosti na zvolenych
experimentalnich podminkach. Druhy ptiklad modeluje pomérné slozity systém
elektroforetické separace latek na inogennich membranach. V dvourozmérné aproximaci
autor formuloval podminky vypoctu a realizoval model separa¢niho prostoru rozdéleného
dvéma membranami na tfi kompartmenty. Vysledky vypoctu provedeného pro modelovou
smés lysinu a argininu pii riznych parametrech experimentu jsou navzajem konzistentni a
svédei o spravnosti simulace presto, Ze ¢astecneé neodpovidaji ocekdvanému chovani.

Predlozena prace je sepsana kultivovanou formou i jazykem a jeji rozsah, provedeni i Groven
vysledkd a jejich prezentace prekracuji pozadavky kladené na diplomovou praci. Drobné

nesrovnatelnosti a preklepy, jakoz i dalsi body, které jsou piedmétem mych pfipominek
uvedenych v piiloze, naprosto nesnizuji hodnotu prace. Praci pln€ doporucuji k obhajobe.
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Piiloha k posudku diplomové prace Jana Heydy: Vicerozmérnd simulace elektromigrace
Pripominky a dotazy oponenta:

str. 15 — v rovnici 3.11 chybi ¢leny pro ionty rozpoustédla

str. 16 — v komentaii za rovnici 3.22 asi mélo byt misto 1 <0, 1> 0 spravné j <0,j>0
str. 24 — v rovnici 3.68 prvni ¢len souétu by asi mél byt nasoben c¢; (t)

str. 48,49 —u obr. 3.6 a 3.7 chybi vysvétleni, co zndzornuje obraz vlevo a vpravo

str. 55 — v tabulce 3.7 jsou pouzité mobility pfiblizné; to pro ucel prace uplné postacuje, mélo
by na to byt ale upozornéno

str. 66 — vysledky simulace jsou odli$né oproti o¢ekavani: zde by bylo vhodné presnéji uvést,
zda se toto ocekavani opiralo o teoretickou predpovéd’, nebo o obecné u této metody znamé
chovani, nebo o vysledky publikovanych nebo paralelné provedenych experimentil. Zajimavé
by bylo provedeni detailni simulace samotného pfechodu pres jednu membranu s hustsi
segmentaci (je-li to s uvedenym programem mozné), ktery by umoznil vypocet pro vyssi
napéti a pomohl rozhodnout, nakolik v mechanismu redlnych systému prechodu latky pies
membranu zabranuje vysoky diftizni potencial nebo jiny efekt.



