Abstrakt

Tato diplomova préace se vénuje studiu pocitacovych simulaci interakci blokovych
amfifilnich kopolymernich dendrimert v roztocich pomoci ¢asticové disipativni dy-
namiky (DPD). Nejvétsi pozornost je vénovéana solubilizaci nizkomolekularnich latek
do solvofobni ¢asti dendrimeru. Studované dendrimery maji dvé vnitini solvo-
fobni patra a jedno nebo dvé vné&jsi solvofilni patra. Solubilizovanou latkou je bud
solvofobni monomer, nebo tetramer.

Uvodni ¢ast prace obsahuje zakladni informace o dendrimerech a popis simulaéni
metody véetné pouzitych velic¢in.

Druhéa ¢ast prace je vénovana vysledkim simulaci solubilizace nizkomolekularni
solvofobni latky do kopolymerniho dendrimeru. Jsou v ni diskutoviany a analy-
zjisténo, ze pro solubilizaci dostatec¢né velkého mnozstvi nizkomolekularni latky je
nezbytné, aby byla solvofobni latka do dendrimerniho jadra »pfitahovana«, tj. aby
se rozpoustéla prednostné v jadie dendrimeru. Solubilizace nizkomolekularni latky
byla studovana v zavislosti na sile pfitazlivé interakce a koncentraci monomeru,
respektive tetrameru, a v zavislosti na architektuie a slozeni kopolymerniho den-
drimeru

Zavérem lze Tici, Ze nejslibnéjsi systémy pro aplikaci jsou ty s relativné dlouhym
linedrnim tisekem mezi vétvicimi body a dostate¢nym mnozstvim dostateéné dlouhych
vnéjsich solvofilnich pater. Vhodné jsou solvofobni latky, které jsou v dendrimernim
jadie velmi dobfe rozpustné. Taktéz pouziti oligomernich fetézci ma priznivy vliv

na jejich solubilizaci.
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