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V˝zkum biokompatibilnÌch l·tek1 se v poslednÌ dobÏ stal
hlavnÌm a progresÌvnÌm smÏrem na poli organickÈ i bioor-
ganickÈ chemie. Snahou je p¯ipravit v˝hodn˝m zp˘sobem
novÈ syntetickÈ l·tky, kterÈ budou mÌt podobnÈ Ëi srovnatelnÈ
vlastnosti v porovn·nÌ s p¯ÌrodnÌmi materi·ly, p¯ÌpadnÏ vlast-
nosti v˝hodnÏjöÌ. Zv˝öen· pozornost je vÏnov·na materi·l˘m
s dobrou propustnosti kyslÌku, kterÈ se mohou st·t vhodn˝mi
n·hradami pro cÈvy, tk·nÏ, srdeËnÌ chlopnÏ a v neposlednÌ
¯adÏ takÈ materi·ly pro novÈ kontaktnÌ ËoËky. Do tÈto oblasti
pat¯Ì i p¯Ìprava nov˝ch krevnÌch n·hrad ve spojitosti s ne-
dostatkem krve ve svÏtÏ pro n·roËnÈ operace.

PouûitÌ fluoru jako modifikujÌcÌho substituentu v biologic-
ky aktÌvnÌch molekul·ch je dob¯e zn·mo2. U slouËenin s del-
öÌm fluorovan˝m ¯etÏzcem se projevuje zv˝öen· propustnost
pro  plyny Ëi  celkovÈ snÌûenÌ povrchovÈho napÏtÌ. TÏchto
fyzik·lnÏ-chemick˝ch  vlastnostÌ  bylo  vyuûito  p¯i  p¯ÌpravÏ
nÏkolika nov˝ch biokompatibilnÌch l·tek a materi·l˘3.

V˝zkum s cÌlem p¯ipravit novÈ biokompatibilnÌ l·tky za-
Ëal studiem radik·lov˝ch a fotochemick˝ch adicÌ na fluorova-
nÈ olefiny v systÈmech s alkanoly4, THF5 a 1,3-dioxolany6.
Vedle nov˝ch p¯Ìprav byla studov·na takÈ regioselektivita
reakce, novÏ bylo objeveno nÏkolik efekt˘7,8 (sterick˝ vliv,
dÈlka a typ fluorovanÈho ¯etÏzce Ëi siln˝ vliv termin·lnÌho

atomu chloru u chlorfluorpropen˘). Poûadovan˝ fluoralkylo-
v˝ ¯etÏzec byl do molekuly zaveden takÈ pomocÌ epoxid˘,
kterÈ byly p¯ipraveny novou selektivnÌ metodou9,10. Reak-
tivita11 tÏchto epoxid˘ byla vyuûita p¯i syntÈze nov˝ch bio-
kompatibilnÌch tenzid˘ pro krevnÌ n·hrady (obr. 1) a amfifil-
nÌch monomer˘ pro kontaktnÌ ËoËky s vysok˝m transportem
kyslÌku (obr. 2).
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Hled·nÌ speci·lnÌch bod˘ na energetick˝ch hyperploch·ch
poskytuje informaci o struktu¯e a energii stabilnÌch struktur
a o reaktivitÏ. Vzhledem k mnoûstvÌ kvantovÏ chemick˝ch
metod je nutnÈ zn·t jak jednotlivÈ aproximace ovlivÚujÌ kva-
litu p¯edpovÏdÌ a jak jsou poËÌtaËovÏ n·roËnÈ.

P¯edn·öka bude ilustrovat pouûitÌ nejd˘leûitÏjöÌch metod
vËetnÏ tÏch, kterÈ zahrnujÌ korelaËnÌ energii, a v˝bÏr b·ze na
kvalitu v˝sledk˘ u dimeru vody. Tento model zahrnuje jak
silnÈ, tak i slabÈ vazby a je dostateËnÏ mal˝ na to, aby bylo
moûnÈ pouûÌt i velice p¯esn˝ch metod a velk˝ch b·zÌ. V˝sled-
kem bude uk·zat, jakÈ metody jsou vhodnÈ pro urËenÌ struk-
tury s ohledem na poûadovanou p¯esnost. Z·roveÚ bude uk·-
z·no, jak rychle roste v˝poËetnÌ n·roËnost se zvyöujÌcÌ se
kvalitou v˝poËt˘. V˝poËty metodami DFT, HF, MP2, MP4,
CCSD a CCSD(T) s b·zemi od mal˝ch aû po n·roËnÈ (aug-cc-
-pVTZ) budou porovn·ny s p¯esn˝mi experiment·lnÌmi hod-
notami.

V p¯edn·öce budou zrekapitulov·ny pouûitÈ z·kladnÌ poj-
my z kvantovÈ chemie. V˝poËty reaktivity jsou mnohem n·-Obr. 2. NovÈ fluorovanÈ monomery pro kontaktnÌ ËoËky

Obr. 1. P¯Ìklady nov˝ch fluorovan˝ch biotenzid˘ pro krevnÌ n·-
hrady
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