POCITACOVY DESIGN NANOMATERIALU

¥ PREDSTAVENI VYZKUMU/TECHNOLOGIE

Centrum V ramci daného vyzkumného tématu se zabyvame pocitaCovym
pFl'rodovédnych modelovanim  komplexnich  molekularnich  systému. Zejména
. i o se vénujeme:

a 1:eCthkyCh oboru - pocitacovému modelovani potencialnich nosi¢a Ié€iv

na molekularni drovni, a to pfedevim pro genové terapie. Zejména

: se zde specializujeme na polymerni hyperbranched molekuly zvané

Univerzita J. E. Purkyné v Ustin. L. dendrimery. V ramci spoluprace s domacimi i mezinarodnimi

PFirodovédecka fakulta UJEP pracovisti, zabyvajicimi se syntézou a experimentalnim vyzkumem

Pasteurova 3632/15 dendrimer( pro medicinské ucely, participujeme na vyzkumu vyuziti

400 96 Usti nad Labem téchto molekul i pro dal$i medicinské aplikace (virostatika,

baktericidy). Krom modelovani samotnych dendrimert ¢i dendront se

zde, s ohledem na danou aplikaci, typicky jedna o modelovani
doc. RNDr. Marek Maly, Ph.D. nejriznéjSich molekularnich komplext (obvykle ve vodném prostredi)

E-mail: marek.maly@uijep.cz obsahujicich krom dendrimernich molekul napf. oligonukleotidy Ci jiné

Tel.: +420 475 286 651, molekuly transportované do bunék, proteiny &i lipidové dvojvrstvy

+420 603 395 987 popf. lipozomy. Tyto komplexy se nasledné analyzuji jak z hlediska

Kancelai: 2.25 jejich prostorového usporadani, tak pfipadné i z hlediska jejich
stability ¢i dynamiky interakénich procesu.

- molekularnimu modelovani  chemicky modifikovanych
polymernich povrchil a to v kontextu vyvoje antimikrobialnich
filtraCnich médii na bazi polymernich nanovlakennych textilii,
modifikovanych antimikrobialni latkou. Na zakladé modelovych
vypoCtl Ize napf. urcit interakéni energii mezi polymernim
nanovldknem a antimikrobialnim aditivem, ¢&i zjistit (pfi dané
koncentraci) rozloZeni antimikrobidlnich ligandd na povrchu
nanovldkna a to jak ve vzduchu, vodé ¢i jiném prostfedi. Tyto
informace lze 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 daldi dostupné
charakteristiky (napf. transportni).

POTENCIALNI UZIVATELE

Uvitdme spolupraci s jakoukoli firmou ¢&i vyzkumnou organizaci z oblasti
farmaceutického primyslu & vyzkumu, pfipadné z oblasti vyroby
a vyvoje povrchové modifikovanych nanovlakennych materidlQ,
ale i z dalSich oblasti nanomaterialového designu.

VYHODY TECHNOLOGIE A VYUZITi NA TRHU

Molekularni simulace umoznuji studium molekularnich systému
UNIVERZITA J. E. PURKYNE V USTi NAD LABEM na atomarni Grovni a poskytuji tak detailni informace o chovani

Prirodovédecki fakulta a vlastnostech studovaného systému za danych podminek. Tento
pfistup tak vhodné doplfiuje popf. i Caste€né nahrazuje experimentalni
techniky. Velkou vyhodou tohoto pfistupu, kdy jsou realné experimenty

nahrazeny realistickymi pocitaovymi 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

150 A

40 A

Obrazek 1: Pocitatovy model kationického karbosilanového dendrimeru (3. generace) s  fosfoniovymi
(PMe3) koncovkami (vlevo) a nasimulovany dendriplex sestavajici ze 36 téchto endrimerd a 13 siRNA molekul
(vpravo). V obou pfipadech se jedna o vysledky simulaci ve vodném prostredi.

Obrazek 2: Pocitatovy model karbosilanového dendrimeru (1. generace) s  galktézovymi
koncovkami (vlevo) a nasimulovany komplex tohoto dendrimeru a 3molekul doxorubicinu (vpravo). V obou
pfipadech se jedna o vysledky simulaci ve vodném prostiedi.
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Obrazek 3: Namodelovany povrch nylonového nanovldakna s antibakteridlni povrchovou modifikaci
(benzyltrimethylamonium bromid — vlevo, 1-dodecyltrimethylamonium bromid - vpravo)



