Modely ristu agregatii

Proces agregace, kdy se z monomert stavaji dimery, a pak
delsi a delSi agregaty (viz obr.), se uplatni v mnoha
ruznych oblastech. Roli monomeru muze hrat napiiklad
peptid B-amyloid, jehoz agregaty tvoii amyloidni plak O Q@ & (] . Q%)
v mozku pfi Alzheimerové chorobé. Dalsi typ monomert o ODO — o) < 6)

jsou priony, jejichz agregace v mozku zptisobuje nemoc m] OD o a
Silenych krav u dobytka ¢i Creutzfeldovu-Jakobovu nemoc

obr. ilustrace agregacniho procesu

u lidi. Rizné syntetické monomery se samy dokazi organizovat napiiklad do tzv. H- a J-agregatt, helikalnich
struktur, popfipadé jimi 1ze napodobovat chovani pfirodnich priond.

Agregacni procesy lze modelovat pomoci rovnic chemické kinetiky, které musi mimo jiné zohlednit vznik
nukleacnich center, fragmentaci a existenci vice agregac¢nich drah.

Cilem tohoto projektu je prozkoumat existujici poznatky o agregaci ve védecké literatufe, zreprodukovat vybrané
agregacni modely na pocitaci a popsat moznosti jejich pouziti. Student se sezndmi s tvorbou modelti chemické
kinetiky a simulaci agregacnich procest.

Prace bude zahrnovat studium védecké literatury, analytické vypocty a pocitacové simulace.
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