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Abstrakt:

V predlozené diplomové préci jsem se zabyvala vyuzitim MD simulaci pfi studiu chovani
nabitych polymeru (polyelektrolyti) v roztocich. Velka cast polyelektrolytovych fetézcu
je semiflexibilni a narozdil od neutralnich polymeru muzeme jejich ohebnost ovliviiovat
kvalitou rozpoustédla, napiiklad zménou iontové sily. Flexibilitu fetézce muzeme popsat
pomoci persistentni délky. Diplomova prace ukazuje, jak je mozné vyjadiit persistentni
délku z orientacni korelacni funkce, jejiz hodnota pro studovany systém klesa dvojexpo-
nencialné. To znamena, ze ohebnost retézce lze popsat dvéma prispévky, pricemz v diplo-
mové praci se zabyvam zejména jednim znich, ktery lze vyjadrit pomoci elektrostatické
persistentni délky. Vliv pridané soli na konformaci fetézce je studovan v ramci Debye-
Hiickelovy aproximace. Vysledky MD simulaci jsou porovnany s OSF teorii a s varia¢nimi
vypocty podle Manghiho a Netze. Predlozena prace popisuje konformacni chovani polye-
lektrolytu v zasolenych roztocich, je prispévkem k formulovani pojmu persistentni délky
a jejiho vztahu k tuhosti makromolekul v roztocich.
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