
Abstrakt

Tato diplomová práce se v¥nuje studiu po£íta£ových simulací interakcí blokových

am��lních kopolymerních dendrimer· v roztocích pomocí £ásticové disipativní dy-

namiky (DPD). Nejv¥t²í pozornost je v¥nována solubilizaci nízkomolekulárních látek

do solvofobní £ásti dendrimeru. Studované dendrimery mají dv¥ vnit°ní solvo-

fobní patra a jedno nebo dv¥ vn¥j²í solvo�lní patra. Solubilizovanou látkou je bu¤

solvofobní monomer, nebo tetramer.

Úvodní £ást práce obsahuje základní informace o dendrimerech a popis simula£ní

metody v£etn¥ pouºitých veli£in.

Druhá £ást práce je v¥nována výsledk·m simulací solubilizace nízkomolekulární

solvofobní látky do kopolymerního dendrimeru. Jsou v ní diskutovány a analy-

zovány nejd·leºit¥j²í trendy chování velikosti a vnit°ní struktury agregát·. Bylo

zji²t¥no, ºe pro solubilizaci dostate£n¥ velkého mnoºství nízkomolekulární látky je

nezbytné, aby byla solvofobní látka do dendrimerního jádra �p°itahována�, tj. aby

se rozpou²t¥la p°ednostn¥ v jád°e dendrimeru. Solubilizace nízkomolekulární látky

byla studována v závislosti na síle p°itaºlivé interakce a koncentraci monomeru,

respektive tetrameru, a v závislosti na architektu°e a sloºení kopolymerního den-

drimeru

Záv¥rem lze °íci, ºe nejslibn¥j²í systémy pro aplikaci jsou ty s relativn¥ dlouhým

lineárním úsekemmezi v¥tvícími body a dostate£nýmmnoºstvím dostate£n¥ dlouhých

vn¥j²ích solvo�lních pater. Vhodné jsou solvofobní látky, které jsou v dendrimerním

jád°e velmi dob°e rozpustné. Taktéº pouºití oligomerních °et¥zc· má p°íznivý vliv

na jejich solubilizaci.
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