Byla provedena literarni reSerSe v oblastech proteosyntézy, MD simulaci, DFT a QM/MM metod.
Elongacni faktor Tu (EF-Tu) je protein ktery se G€astni proteosyntézy.

Do svého aktivniho mista vaze GTP, jehoz hydrolyza hraje dileZitou roli pfi translaci.

V nedavnych simulacich bylo zaznamenano spontanni vazani sodnych iontli do aktivniho mista EF-Tu

Z experimentu je pfitom znamo, Ze monovalentni ionty stimuluji katalyticky efekt EF-Tu na GTPazovou
reakci.

Systematickymi QM/MM vypocty byl tudiz v rdmci této prace prozkouman povrch volné energie
hydrolytickych reakci methyl-di-fosfatu (ve vakuu a v implicitnich vodnich prostfedich) a GTP v
aktivnim misté EF-Tu.

Bylo pouzito extrapolatni QM/MM schéma ONIOM a DFT.

V souladu s experimenty byl zaznamenan slaby katalyticky efekt sodikového iontu na GTPazovou
reakci.

Jeho pfitomnost zménila konformaci GTP interakcemi s jeho z&porné nabitymi kyslikovymi atomy a
vyrovnala také naboje na fosfatovych skupinach.

To znamenalo pFedevsim prenos elektronli z gamma na beta-fosfatovou skupinu, coZ je charakteristické
pro mezistavy pfi hydrolyze GTP.



