Interkalaci pyrentetrasulfonové kyseliny do hydrotalcitovych vrstev byly ziskany vzorky, jejichz
struktura se analyzou difraktogramu neda jednoznacné urcit. V zavislosti na relativni vihkosti se znacné
liSilo mnoZstvi mezivrstevné vody a struktura vzorku. Pro vyfeSeni struktur byly vytvoreny vhodné
postupy a minimalizacni strategie v molekularné mechanickych a molekularné dynamickych simulacich,
které byly zaloZeny na experimentalnich vysledcich z rtg. difrakce. Pro nalezeni vhodnych inicialnich
modell byl vytvoren postup k pouziti programu supramol, uréeného k deterministickému prochazeni
prostoru moznych konformaci struktury. Inicialni modely z programu supramol byly nasledné
minimalizovany v programu Cerius2 v silovéem poli Universal a pfipadné optimalizovany molekularni
dynamikou. Bylo spocitdno usporadani pyrentetrasulfonovych kyselin a vody v mezivrstvi hydrotalcitu
pro tfi rlzné vzorky s nasledujicimi mezirovinnymi vzdalenostmi: Vzorek 1 pfipraveny pfi RH = 0%:
9,83A; vzorek 2 pfi RH = 84%: 13,63A,; vzorek 3 pfi RH = 40%-50%: 11,74A a 12,81A. Vysledky u
téchto struktur prokéazaly zna¢nou variabilitu uspofadani molekul v mezivrstvi. Vzorek 3 se jevi jako
neustaleny.



