
V této práci studujeme vlastnosti větvených polymerů v dobrém rozpouštědle. Zaměřili jsme se na
problematiku související s gelovou permeační chromatografií (SEC) a predikci elučního chování náhodně
větvených polymerů. Vyvinuli jsme software pro generování sobě se vyhýbajících procházek (SAW) pro
libovolně větvenou architektoru bez cyklů na kubické mřížce pomocí metody Monte Carlo (MC) ověřený
pomocí škálování různých architektur: lineární, 3-ramenná hvězdice, 6-ti ramenná hvězdice a asymetrická
hvězdice. Vypočítali jsme distribuční koeficienty a kalibrační křivky SEC pro různé architektury a
ověřili, že hydrodynamický poloměr je vhodnější pro predikci elučního objemu než gyrační poloměr.
Dále jsme navrhli velice rychlou (i když přibližnou) metodu pro odhad středních hodnot gyračního a
hydrodynamického poloměru založenou na výsledcích z teorie grafů korigovaných na lepší shodu s MC.
Závěrem ukazujeme výpočet ochuzené vrstvky metodou MC a self-consistent field (SCF) pro polymery
a jejich srovnání. Ukazujeme také jak lze zlepšit SCF výpočty pro lepší shodu s MC výsledky.


