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Abstrakt

V diplomové práci je studována spontánńı asociace ekvimolárńı směsi kladně
a záporně nabitých symetrických blokových kopolymer̊u s jedńım polyelektroly-
tovým blokem (silný polykation nebo silný polyanion) a jedńım dobře rozpustným
blokem ve vodných roztoćıch pomoćı zhrubeného modelu a disipativńı částicové
dynamiky (DPD).

V prvńı části diplomové práce jsou popsány základy DPD simulaćı a správnost
implementace elektrostatických interakćı do DPD metody je ukázána na př́ıkladu
kondenzace protiiont̊u (Manningovy kondenzace).

Ve druhé stěžejńı části je studován vliv rozpustnosti obou blok̊u, jejich nekom-
patibility a vzájemné souhry r̊uzných sil na elektrostatickou asociaci. Pro srovnáńı
jsou uvedeny také simulace odpov́ıdaj́ıćıch neutrálńıch systémů. DPD studie
ukázala, že jak rozpustnost polyelektrolytového bloku tak nekompatibilita blok̊u
hraj́ı při elektrostatické asociaci d̊uležitou roli. Př́ıtomnost opačných náboj̊u na
r̊uzných řetězćıch přisṕıvá k agregaci a vede k vyšš́ımu agregačńımu č́ıslu ve
srovnáńı s odpov́ıdaj́ıćım neutrálńım systémem. V systémech s dobře rozpustným
nabitým blokem vznikaj́ı pouze dimery, zat́ımco v systémech se špatně rozpustným
polyelektrolytovým blokem vznikaj́ı agregáty s jádrem a slupkou pro nekompati-
bilńı bloky a nanogelové částice pro kompatibilńı bloky.
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