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Abstrakt

V diplomové praci je studovana spontanni asociace ekvimolarni smési kladné
a zaporné nabitych symetrickych blokovych kopolymeru s jednim polyelektroly-
tovym blokem (silny polykation nebo silny polyanion) a jednim dobie rozpustnym
blokem ve vodnych roztocich pomoci zhrubeného modelu a disipativni casticové
dynamiky (DPD).

V prvni ¢asti diplomové préace jsou popsany zaklady DPD simulaci a spravnost
implementace elektrostatickych interakci do DPD metody je ukazana na prikladu
kondenzace protiiontu (Manningovy kondenzace).

Ve druhé stézejni ¢asti je studovan vliv rozpustnosti obou blok, jejich nekom-
patibility a vzdjemné souhry ruznych sil na elektrostatickou asociaci. Pro srovnani
jsou uvedeny také simulace odpovidajicich neutralnich systému. DPD studie
ukazala, ze jak rozpustnost polyelektrolytového bloku tak nekompatibilita bloku
hraji pri elektrostatické asociaci dulezitou roli. Pritomnost opacnych naboju na
ruznych fetézcich prispiva k agregaci a vede k vyssimu agregacnimu cislu ve
srovnani s odpovidajicim neutralnim systémem. V systémech s dobte rozpustnym
nabitym blokem vznikaji pouze dimery, zatimco v systémech se $patné rozpustnym
polyelektrolytovym blokem vznikaji agregaty s jadrem a slupkou pro nekompati-
bilni bloky a nanogelové ¢astice pro kompatibilni bloky.
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