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Raziskujemo raztopine elektrolitov, polielektrolitov in proteinov v vodi. Pri tem uporabljamo teoreti¢ne
(integralske enacbe in perturbacijske teorije), eksperimentalne in racunalniS§ke metode, to je
simulacijo dinamike molekul ali metodo Monte Carlo. V preteklih letih smo razvili nove modele vode,
raztopin elektrolitov in polielektrolitov [1-3], ter raziskovali vedenje hidrofobnih delcev v vodi. Hkrati
smo v nasem laboratoriju pridobili tudi mnoge pomembne eksperimentalne podatke [4-10] o teh
sistemih. Za boljSe razumevanje dogajanja na mikroskopskem nivoju, smo uporabili tudi raunalniske
simulacije [9,11]. Raziskave so nam omogocile razumevanje lastnosti topljencev (polielektroliti,
proteini), kjer so€asno nastopajo tako ionske kot hidrofobne skupine. Med najpomembnejSe rezultate
v zadnjem letu lahko Stejemo dognanja, da so i) toplotne spremembe pri meSanju in hidrataciji
linearno odvisne od entalpije hidratacije protiiona in, i) da prisotnost hidrofobnih skupin na molekuli
lahko spremeni vrstni ionov v Hofmeistrovi vrsti. K tem rezultatom so pomembno prispevali tudi
dosedanji mladi raziskovalci. Medtem, ko smo se do sedaj v glavhem ukvarjali s “Cistimi”
raztopinami, pa Zelimo nade raziskave razsiriti na razmere, ko je v sistemu prisotna velika mnozina
nevtralne komponente ali koloidni delci. Zanimata nas vpliv povrSine in pomanjkanja prostora v
raztopini ali suspenziji. Tak8ne razmere so znadilne zlasti za bioloSke pa tudi nekatere industrijske
sisteme. Delo bo vedji del eksperimentalno, uporabili bomo Sirok spekter metod, od meritev
transportnih (prevodnost) in termodinamicnih lastnosti (osmozni koeficienti, kalorimetricne meritve),
do viskoznosti in sipanja nevtronov. V sodelovanju s skupino dr. N. Malikove (UPMC, Pariz), bomo
raziskovali flokulacije kationskih polielektrolitov (ionenov) z negativno nabitimi glinami (alumosilikati).
Poleg fizikalne kemije je zazeleno predznanje biologije ali fizike in raCunalniSkega programiranja.
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