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Abstrakt:

V předložené diplomové práci jsem se zabývala využit́ım MD simulaćı při studiu chováńı
nabitých polymer̊u (polyelektrolyt̊u) v roztoćıch. Velká část polyelektrolytových řetězc̊u
je semiflexibilńı a narozd́ıl od neutrálńıch polymer̊u můžeme jejich ohebnost ovlivňovat
kvalitou rozpouštědla, např́ıklad změnou iontové śıly. Flexibilitu řetězce můžeme popsat
pomoćı persistentńı délky. Diplomová práce ukazuje, jak je možné vyjádřit persistentńı
délku z orientačńı korelačńı funkce, jej́ıž hodnota pro studovaný systém klesá dvojexpo-
nenciálně. To znamená, že ohebnost řetězce lze popsat dvěma př́ıspěvky, přičemž v diplo-
mové práci se zabývám zejména jedńım znich, který lze vyjádřit pomoćı elektrostatické
persistentńı délky. Vliv přidané soli na konformaci řetězce je studován v rámci Debye-
Hückelovy aproximace. Výsledky MD simulaćı jsou porovnány s OSF teoríı a s variačńımi
výpočty podle Manghiho a Netze. Předložená práce popisuje konformačńı chováńı polye-
lektrolyt̊u v zasolených roztoćıch, je př́ıspěvkem k formulováńı pojmu persistentńı délky
a jej́ıho vztahu k tuhosti makromolekul v roztoćıch.
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