Podvojné vrstevnaté hydroxidy (LDH) jsou slibnym materidlem pro pouziti jako nosi¢
léciv diky své schopnosti interkalace riznych anionti a také velmi nizké toxicité pro lidsky
organismus. Atorvastatin (ATS) je 1ék pouzivany ke snizeni hladiny cholesterolu v krvi a
prevenci kardiovaskularnich onemocnéni. Soucasné zpusoby podavani ATS jsou pomérné
malo efektivni, coz vede k potrebé predepisovani vysokych davek ATS, a to muze pa-
cienttim zpusobit nepohodli v disledku nezadoucich vedlejsich tuc¢inka 1éku, nejcastéji v
podobé nevolnosti, zazivacich potizi nebo bolesti kloubt a svali. Interkalace ATS do
LDH by mohla usnadnit kontrolované, cilené uvolnovani léku do téla pacienta, ¢imz by
byl 1ék u¢inny i pri nizsi davee, a tim by se zmirnily vedlejsi uc¢inky ATS. Molekularni
simulace vyuzivajici silové pole COMPASS byly pouzity k posouzeni ti riiznych modela
ATS interkalovanych do Mgy Al LDH s koncentracemi ATS 61,99 %, 73,64 % a 70,64 %,
coz odpovida mezirovninné vzdalenosti vrstev LDH 3,751 nm, 3,808 nm a 3,823 nm, které
byly prevzaty z experimentu rentgenové difrakce. Byly zkoumany rtzné vychozi orien-
tace ATS aniontt v mezivrstvach LDH. Nejvyssi koncentrace ATS se jevila jako nejslib-
néjsi a vedla k nejstabilnéjsi strukture. Optimalizace geometrie a nasledné molekuldrné-
dynamické simulace ukazaly, ze anionty ATS interaguji s vrstvami LDH prostfednictvim
vodikovych vazeb mezi karboxylovymi skupinami ATS a hydroxylovymi skupinami LDH.
Tato interakce byla pozorovana také v experimentech nuklearni magnetické rezonance,
coz potvrzuje platnost vysledki molekularnich simulaci.



