Modelovani interakce proteina a peptida s kovovymi ionty.
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Abstrakt: Byla navrZzena metoda pio silico predikci a odhad schopnosti vybranych
peptidh selektivié vazat ionty kou. Dale byly dikladn® otestovany pouZzitelnost a
omezeni navrzené metody.

Studie je rozd8lena do ti ¢asti. Prvnicast se zabyva pouzitelnosti dvou kvagtov
chemickych metod (DFT, MP2) pro navrzenyspup. Testovani zahrnuje porovnani
s referetinimi vysledky ziskanymi metodou CCSD(T), analyzivwlpouZité baze
atomovych orbital, porovnani obou metodiipoptimalizaci geometrie a analyzu
pouZzitého modelu reprezentujiciho vodni pedi Ve druh&asti jsou porovnavany
vysledky predikce selektivity vazby iantkovi v modelovych peptidech a v
jednoduchych systémech z nich odvozenych.

Poslednic¢ast diplomové prace popisuje prvni krok v rozs&mwéze prozkoumat
obrovské mnozstvi jednoduchych modelovych systékterd povede k navrhu

metaloproteif s definovanymi vlastnostmi.



