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Slovni vyjadfeni, komentidfe a pripominky oponenta:

Predlozena diplomova préce je soudasti Sirsiho projektu zabyvajiciho se adsorpei organické hmoty
s minerdlnimi povrchy. Konkrétné se zabyva studiem adsorpee slabych organickych kyselin,
kyseliny benzoové, kyseliny o-salicylové a fenolu, resp. jejich konjugovanych bazi na povrchu
k¥emiku pfi riiznych hodnotach pH. Je psana v ¢eském jazyce a md rozsah 69 stran. V prvni &asti
je podrobné popsana metodika nutnd ke zvladnuti simulaci v programu Gromacs véetné nutné
parametrizace silového pole, druhd ¢dst se vénuje vlastnim vysledkim. Autorka zvolené systémy
pocitala metodou standardni molekulové dynamiky a takté? méné obvyklou metodou potencialu
stiedni sily, kterd umoznuje vypocitat hodnotu volné energie, kterou jsou molekuly vazany

k povrchu,

7 formalniho hlediska nelze diplomové praci v podstaté nic vytknout- snad kromé preklepu ve
vzorci 3.16 na str.27 a ur¢ité nejednotnosti v citacich, kdy nékteré Casopisy jsou uvedeny ve
zkratce, jiné plnym nazvem. RovnéZ bych si rozmyslel, zda pouzit slovo ,,inkludovat™ na str.29.
Pro systém fenol/fenolat v simulaci maximalniho realného poc¢tu molekul pfi pH = 7.5 bych
mozna uvazoval o pomeéru 79:3 misto 82:0, coZ by asi Iépe odrazelo procentualni zastoupeni obou
forem pii tomto pH.

Zaveérem lze konstatovat, Ze studentka zvladla velice dobfe svéfené téma a praci mohu doporucit
k obhajobé.

Pripadné otazky pfi obhajobé a naméty do diskuze:

1) Byvlo by mozné odhadnout na zdkladé dostupnych experimentalnich dat hmotnostni
koncentrace Vami zvolenych stavebnich molekul v organické hmoté?

2) Ve VaSich vysledcich si vzajemné neodpovidaji potencialy stfedni sily s radidlnimi

distribu¢nimi funkcemi pro systém fenol- kiemik a povrchy o povrchové hustoté naboje -0,03

a -0,06 C.m™. Nebylo by moZné vyzkouset né&jaké polarizovatelné silové pole pro tyto

simulace?

V préci jsou disledné rozliSovany obé formy konjugovaného paru fenol-fenolat. Vzhledem

k tomu, Ze v redlnych roztocich existuje mezi témito formami dyvnamicka rovnovéaha, mohla

byste porovnat souhrnné radidlni distribuéni funkce systému fenol/fenolét pro riizné nabité

povrchy?

Lo

Prici

doporucuji

U nedoporucuji

uznat jako diplomovou.

Navrhuji hodnoceni stupném:
vyborné W velmi dobfe [ dobfe [ neprospél/a
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Slovni vyvjadieni, komentafe a pfipominky vedouciho/oponenta:

PiedloZena diplomova prace ma 69 stran a je psana v Ceském jazyce. Autorka v ni studuje
interakci nékolika vybranych organickych aromatickych molekul s rizné nabitym (pfi rliznych pH)
povrchem kiemene pomoci metod molekularmi dynamiky. Vybrané organické molekuly byly
modelem, reprezentujicim typickou organickou hmotu nachdzejici se v Zivotnim prostredi. Cilem
prace bylo jednak pfipravit parametrické modely pro studované organické molekuly, studium
jejich interakei v homogennim prostiedi a studium jejich interakei s kfemennym povrchem, hlavng
jejich adsorpénich geometrii a energil.

Po obsahové strance prace splnila vytyCené cile. Autorka zvladla parametrizaci organickych
molekul pro silové pole OPLS a ptipravu topologickych soubort. Déle prokazala znalosti pfi
ptipravé simulaénich boxt s povrchy, kdy pouzila kiemikovy povrch s modifikovanym silovym
polem ClayFF prevzatym z praci O.Kroutila, které je uzpusobeno pro simulace s rizné nabitym
(pfi ruznych pH) kifemennym povrchem. Dale dokézala pochopit a uplatnit pomémé narocnou
metodu potencidlu stfedni sily (PMF) pomoci ,,umbrella sampling™. Nakonec autorka také zvladla
analvzu MD simulaci s povrchy, véetné vypoctu hustotnich profil a radidlnich distribucnich
funkei.

Po formadlni strance je prace celkem rozumné &lenénd, ikdyz v kapitole vysledky bych dal vysledky
pro fenol, fenolat i jejich smés do jedné souhrnné podkapitoly. Rovnéz bych kladné ohodnotil
pomérné detailné popsany postup pii praci s programem GROMACS, ktery se spiSe podoba
tutoridlu, ikdyZ bych ho vlozil spise jako dodatek za posledni kapitolu.

PiedloZena prace ma ale také nedostatky. Diskuze vysledk( u jednotlivych organickych molekul
(v kapitole Vysledky) mi pfijde velmi struénd. Autorka v ni nediskutuje nékteré zajimavosti svych
vysledku, jako napf. pro¢ je na Obr 8 u neutrdlniho povrchu vyrazny pik na pravé strané (v Grovni
druhého povrchu). Chybi mi zde také podrobnéjsi diskuze a vysledky o vzajemnych interakcich
organickvch molekul v homogennim prostiedi, jejichz studium je vytyéeno jako jeden s cila
diplomové prace.

Dalsi vyrazny nedostatek vidim v kapitole 3.4 pfi popisu vypoctu naboji atomt. Popis je velmi
zmateny a zv1asté pak v kombinaci s textem pod Obr 4 nedava moc smysl (pfipada mi, jako by ten
text pod Obr 4 byl jen nepfesné piepsan z reference [90]), navic neni jasné, jakou kvantovou
metodu pro vypocet nabojh autorka pouzila (jestli AMI1, DFT atd.). Dale pak tady autorka pouZiva
reference jako internetové odkazy na ¢lanek pfimo u vydavatele ¢ manudl programu AMBER
(tyto odkazy mohou byt brzo nefunkéni) misto bibliografickych odkazi na pavodni ¢lanky.

V praci také vidim nedostatky ve formalni a grafické Gpravé. Na Obr 1 atomy kysliku Og vypadaji
jako atomy vodiku, coz je velmi matouci. Na grafech (v kapitole Vysledky) hustotnich profild,
radidlnich distribu¢nich funkci a PMF jsou kfivky pro povreh 0,00 Cm™ a -0.12 Cm™ vyznaceny
velmi podobnou barvou (Cervend, magenta) a je velmi tézké je v grafu od sebe odlisit.

[ pres vySe uvedené nedostatky hodnotim tuto praci pfiznivé a doporu¢uji k obhajobé.

Pripadné otazky p¥i obhajobé a naméty do diskuze:

1. Rad bych poprosil autorku a objasnéni strategie vypo¢tu atomovych naboju u zkoumanych
organickych molekul. Jaka kvantové chemicka metoda byla pouzita pro vypocet MEP?
Byla pouZita metoda z reference [90]? Pokud byly pro QM vypocet pouzity semiempirické
metody (jako AMI), take jaky je diivod (DFT ¢i HF vypoéty nejsou pro tak malé molekuly
nakladné) 7



2. 'V zavéru autorka piSe, Ze nepozorovala Zadné interakce mezi organickymi molekulami ¢i
jejich interakci sionty vhomogennim prostiedi. Jak doSla ktomuto zavéru? Byly
provedeny simulace bez piitomnosti povrchil, ¢i vychazela ze simulaci s kfemennymi
povrchy? Byla provedena analyza pomoci radidlni distribuéni funkce nebo néco

podobného?

3. Poprosil bych autorku o diskuzi k Obr 8. Cim je zplsobeny vyrazny pik vpravo u
neutralniho povrchu? Je to néjaky artefakt vvpoéti? V kapitole 4.3 autorka spravné uvedla,
ze simulace s vice zkoumanymi molekulami poskytuji statisticky pfesngj§i data nez
simulace s jednou zkoumanou molekulou. Jak zajistit statisticky presnéjsi data 1 pro
simulace s jednou zkoumanou molekulou?

Praci
doporuduji
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uznat jako diplomovou/bakalafskou.
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