Oponentsky posudek doktorské disertacni prace RNDr. Vlastimila Hrusky:

Softwarové prostiedky pro optimalizaci zakladnich elektrolyti v elektroforéze

Kapilarni elektroforéza je v soucasnosti velmi pouzivanou analytickou technikou. Pozadavkem
praxe je neustalé zvySovani vykonu metody z hlediska kvalitativniho i kvantitativniho, pfi¢emz
kritickymi parametry jsou citlivost a reprodukovatelnost. Pro navrh a uspé$nou implementaci
dobfe fungujici analytické aplikace je nutno mit piehled nejen o vlastnostech zvoleného
elektrolytového systému, ale i 0 jeho interakci se vzorkem v pribéhu separace, a to zejména
V pocatecni fazi po naddvkovéni vzorku. Teoretické prace ¢im dal Castéji ukazuji, ze konkrétni
situace mize byt dosti slozita a vést k neocekavanym nereprodukovatelnostem nebo k chybné
interpretaci vysledkt. I kdyz by se mohlo zdat, Ze teoretické principy elektroforézy jsou jiz
dostate¢né prozkoumany, ukazalo se v posledni dobé opakované, ze i nékteré dosti zdsadni
predstavy o chovani elektroforetickych systémi dosud chybély nebo byly nepiesné ¢i velmi
neuplné. Proto vyzkum v oblasti teorie a metodologie elektroforézy zlstava i nadale velmi
potiebny a aktualni. Vybornym néstrojem pro piedpovéd chovani konkrétnich systémil a pro
eliminaci téchto nebezpeci jsou pocitatové simulace, v uzivatelsky nejvhodnéjsi formé
predstavované programem Simul z dilny pracovisté disertanta. Pfedkladana disertacni prace je
velmi podstatnym ptispévkem k uvedené problematice.

Formaln¢ je prace predkladana jako soubor 10 ptivodnich praci publikovanych ve svétovych
oborovych ¢asopisech. Obsahove je 1ze roz¢lenit do 3 skupin.

Prvni a nejrozsahlejsi skupina praci (I, 1V, VI, VII, VIII, X) pfinasi zasadni pfispévek k teorii
systémovych zon (eigenzon), vlastnosti zakladnich elektrolytii a regulac¢nich funkci. Vektorovou
analyzou linearizovaného modelu elektromigrace byl vytvofen pojem eigenmobilit jako
inherentnich parametrd systémt a popsany jejich vlastnosti a vztah k systémovym zonam a
jejich vlastnostem, jako jsou mobilita nebo amplituda (intenzita). Pozoruhodnym vysledkem je
pfedpovéd’ neocekavanych vlastnosti elektroforetickych systéml jako disledek anomalnich
vlastnosti systémovych zon:

- amplifikace systémové zony jako disledek jeji rezonance se zoénou analytu;

- systém bez regulatni funkce jako disledek neuskutecnéné¢ho kiizeni s existenci dvou
systémovych zon s nenulovou mobilitou;

- oscilujici systém jako disledek komplexniho kiizeni a neexistence definovanych realnych
systémovych zon;

- vyuziti vlastnosti systémovych zén ke stanoveni kritické micelarni koncentrace v micelarni
elektroforéze.

Vyznamnym ptispévkem je 1 novy pohled na regulacni funkce v elektroforéze, ktery rozsitil
dosavadni spektrum systémi, pro néz je mozno takové funkce definovat, a zaroven uvedl
problematiku regulacnich funkei 1 systémovych zén do spolecného jednoticiho ramce.

Druhou skupinu (11, 1, V) tvofi prace zabyvajici se praktickou aplikaci teorie a tvorbou
vypocetnich a simulac¢nich programii. Praktické aspekty vypracovaného modelu vlastnosti
elektrolyti a systémovych zon byly zalenény do programu Peakmaster, jehoz podstatné
rozsifena a vylepSena verze V elektroforegramu piedpovida rovnéz pocet, polohu a intenzitu
systémovych zon. Velmi podstatnym zptisobem byl piepracovan program Simul na simulaci
elektroforetickych procestu v kapildfe, ktery nyni ve freewarové verzi 5 umoznuje provadet
slozité¢ simulace multikomponentnich systéma zahrnujicich 1 amfolyty a vicesytné kyseliny a
baze stéméf neuvetitelnou snadnosti a uzivatelskym komfortem. Rovnéz dalSi vlastnosti



zahruté do vyvojové verze programu budou znamenat podstatné rozSifeni uzivatelskych
vlastnosti, z nichz za uZzivatelsky nejzajimavéjsi povazuji zabudovani akceleratoru vypoctu a
zahrnuti micelarniho médu a komplexotvornych rovnovah.

Posledni publikace (IX) pon¢kud vybocuje zramce ostatnich praci. Pfinasi novou metodu
stanoveni spolehlivych hodnot elektroforetickych mobilit oprosténych od vlivu Jouleova tepla a
pouzitého elektrolytu. Metoda vyuziva sady méfeni provadénych pii rliznych ohievech a
extrapolaci ziskanych dat na nulovy ohfev. K pfevodu ziskanych mobilit na termodynamické
hodnoty byl pouzit program Peakmaster.

HODNOCENI PRACE:

Predlozena prace vysoce piekracuje pozadavky na doktorskou disertaci. VSech 10 ptivodnich
védeckych publikaci proSlo naroénym recenznim fizenim a bylo uvefejnéno ve Spickovych
svétovych oborovych casopisech s vysokymi impaktnimi faktory. Také nabihajici citovanost
téchto praci dokazuje jejich kvalitu. Programy Peakmaster a Simul jsou Siroce pouzivany
Vv celosvétovém méfitku. Z vyse uvedenych diivodl praci plné doporucuji k obhajobé.
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Ptipominky a dotazy:

K praci nemam Zadné konkrétni vytky. Dovoluji si formulovat jen jeden dotaz obecnéjSiho razu,
ktery by mohl byt piipadné diskutovan v rdmci rozpravy. Je dle soucasného stavu poznatk
realné, Ze by v blizké budoucnosti byl néktery z vySe zminénych programii opatien vyssi umélou
inteligenci? Mam na mysli tfeba situaci, kdy by vypocet v programu Peakmaster ukazal, ze
zvoleny systém neni z n¢jakého diivodu vhodny pro separaci daného vzorku, a program by sam
doporucil, jak systém zménit, aby byl splnil pozadavky na konkrétni analyzu.



