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POCITACOVY DESIGN NANOMATERIALU

PREDSTAVENI VYZKUMU/TECHNOLOGIE

V ramci daného vyzkumného tématu se zabyvame pocitaCovym
modelovanim komplexnich molekularnich systémi. Zejména se
vénujeme:

- pocitatovému modelovani potencidlnich nosi¢i léciv
na molekularni Grovni, a to predevsim pro genové terapie. Zejména
se zde specializujeme na polymerni hyperbranched molekuly zvané
dendrimery. V ramci spoluprdce s domacimi i mezinarodnimi
pracovisti, zabyvajicimi se syntézou a experimentalnim vyzkumem
dendrimerd pro medicinské Ucely, participujeme na vyzkumu vyuziti
téchto molekul i pro dalsi medicinské aplikace (virostatika,
baktericidy). Krom modelovani samotnych dendrimerd ¢i dendron(
se zde, s ohledem na danou aplikaci, typicky jednd o modelovani
nejriznéjSich  molekularnich  komplexi (obvykle ve vodném
prostiedi) obsahujicich krom dendrimernich  molekul napf.
oligonukleotidy ¢i jiné molekuly transportované do bunék, proteiny
Ci lipidové dvojvrstvy popf. lipozomy. Tyto komplexy se nasledné
analyzuji jak z hlediska jejich prostorového usporadani, tak pfipadné
i z hlediska jejich stability ¢i dynamiky interakcnich procesd.

- molekularnimu  modelovani chemicky modifikovanych
polymernich povrchii a to v kontextu vyvoje antimikrobialnich
filtracnich médii na bézi polymernich nanovlakennych textilii,
modifikovanych antimikrobialni latkou. Na zakladé modelovych
vypoCtl Ize napf. urcit interakéni energii mezi polymernim
nanovlaknem a antimikrobidlnim aditivem, ¢&i zjistit (pfi dané
koncentraci) rozlozeni antimikrobialnich ligandd na povrchu
nanovldkna a to jak ve vzduchu, vodé ¢i jiném prostredi. Tyto
informace Ize vyuZit pro nalezeni optimalni kombinace
polymer/aditivum pro danou aplikaci.

Samoziejmé jsme schopni na této Urovni modelovat a analyzovat
i jiné molekularni systémy a pfipadné poskytovat i dalsi dostupné
charakteristiky (napf. transportni).

POTENCIALNI UZIVATELE

Uvitame spolupraci s jakoukoli firmou ¢i vyzkumnou organizaci
z oblasti farmaceutického prdmyslu ¢i vyzkumu, pfipadné z oblasti
vyroby a vyvoje povrchové modifikovanych nanovladkennych
materiald, ale i z dalSich oblasti nanomateridlového designu.

VYHODY TECHNOLOGIE A VYUZITIi NA TRHU

Molekularni simulace umoziuji studium molekularnich systémd
na atomarni Urovni a poskytuji tak detailni informace o chovani
a vlastnostech studovaného systému za danych podminek. Tento
pfistup tak vhodné doplhuje popf. i casteCné nahrazuje
experimentalni techniky. Velkou vyhodou tohoto pfistupu, kdy jsou
redlné  experimenty  nahrazeny realistickymi  podcitaCovymi
experimenty, jsou také nizké ekonomické i ¢asové naroky, coz zde
téZ vyrazné navysuje potencial pro zefektivnéni vyvoje a vyzkumu
nejen ve vyse specifikovanych oblastech.



DOPLNUJICI INFORMACE
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Obrazek 1: PocitaCovy model kationického karbosilanového dendrimeru (3. generace)
s fosfoniovymi (PMe3) koncovkami (vlevo) a nasimulovany dendriplex sestavajici ze 36 téchto
dendrimerd a 13 siRNA molekul (vpravo). V obou pripadech se jedna o vysledky simulaci ve
vodném prostredi.
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Obrazek 2: Pocitacovy model karbosilanového dendrimeru (1. generace) s galktézovymi
koncovkami (vlevo) a nasimulovany komplex tohoto dendrimeru a 3 molekul doxorubicinu
(vpravo). V obou pfipadech se jedna o vysledky simulaci ve vodném prostredi.
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Obrazek 3: Namodelovany povrch nylonového nanovldkna s antibakterialni povrchovou modifikaci
(benzyltrimethylamonium bromid — vlevo, 1-dodecyltrimethylamonium bromid - vpravo).



