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Vyzkum biokompatibilnich litek! se v posledni dobé stal
hlavnim a progresivnim smérem na poli organické i bioor-
ganické chemie. Snahou je pfipravit vyhodnym zplsobem
nové syntetické latky, které budou mit podobné ¢i srovnatelné
vlastnosti v porovndni s pfirodnimi materidly, pfipadné vlast-
nosti vyhodnéjsi. ZvySend pozornost je vénovdna materidlim
s dobrou propustnosti kysliku, které se mohou stdt vhodnymi
ndhradami pro cévy, tkdné, srde¢ni chlopné a v neposledni
fadé také materidly pro nové kontaktni cocky. Do této oblasti
patii i pfiprava novych krevnich ndhrad ve spojitosti s ne-
dostatkem krve ve svété pro naro¢né operace.

Pouziti fluoru jako modifikujiciho substituentu v biologic-
ky aktivnich molekulach je dobie znamo® U sloucenin s del-
$im fluorovanym fetézcem se projevuje zvySend propustnost
pro plyny ¢i celkové snizeni povrchového napéti. Téchto
fyzikdlné-chemickych vlastnosti bylo vyuzito pfi g)fl’pravé
nékolika novych biokompatibilnich ldtek a materidld’.

Vyzkum s cilem pfipravit nové biokompatibilni litky za-
¢al studiem radikdlovych a fotochemickych adici na fluorova-
né olefiny v systémech s alkanoly*, THF® a 1,3-dioxolany®.
Vedle novych priprav byla studovdna také regioselektivita
reakce, nové bylo objeveno n&kolik efektii”® (stericky vliv,
délka a typ fluorovaného fetézce Ci silny vliv termindlniho
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Obr. 1. Piiklady novych fluorovanych biotenzidi pro krevni na-
hrady
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Obr. 2. Nové fluorované monomery pro kontaktni ¢ocky
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atomu chloru u chlorfluorpropeni). Pozadovany fluoralkylo-
vy fetézec byl do molekuly zaveden také pomoci epoxidd,
které byly pfipraveny novou selektivni metodou”'’, Reak-
tivita'' t&chto epoxidi byla vyuZita pfi syntéze novych bio-
kompatibilnich tenzidd pro krevni ndhrady (obr. 1) a amfifil-
nich monomert pro kontaktni cocky s vysokym transportem
kysliku (obr. 2).
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Hledéni specidlnich bodi na energetickych hyperplochdch
poskytuje informaci o struktuie a energii stabilnich struktur
a o reaktivité. Vzhledem k mnozstvi kvantové chemickych
metod je nutné zndt jak jednotlivé aproximace ovliviuji kva-
litu predpovédi a jak jsou pocitacoveé narocné.

Predndska bude ilustrovat pouziti nejdilezitéjsich metod
véetné téch, které zahrnuji korelacni energii, a vybér bdze na
kvalitu vysledkd u dimeru vody. Tento model zahrnuje jak
silné, tak i slabé vazby a je dostatecné maly na to, aby bylo
mozné pouZzit i velice pfesnych metod a velkych bdzi. Vysled-
kem bude ukdzat, jaké metody jsou vhodné pro urcenf struk-
tury s ohledem na pozadovanou piesnost. Zarovenl bude uka-
zano, jak rychle roste vypocetni ndrocnost se zvySujici se
kvalitou vypocti. Vypocty metodami DFT, HF, MP2, MP4,
CCSD a CCSD(T) s bazemi od malych az po ndro¢né (aug-cc-
-pVTZ) budou porovnany s pfesnymi experimentalnimi hod-
notami.

V prednasce budou zrekapitulovany pouzité zakladni poj-
my z kvantové chemie. Vypocty reaktivity jsou mnohem né-





