Abstrakt

Univerzita Karlova v Praze, Farmaceuticka fakulta v Hradci Kralové

Katedra: Farmaceuticka chemie kontrola 1éciv

Vedouci prace: PharmDr. Ondiej Holas, Ph.D.

Diplomant: Jakub Kratochvil

Nazev diplomové prace: Molekularné modelovaci studie potencionalnich inhibitord

acetylcholinesterasy.

Tato prace se zabyva vyuzitim molekularniho dockingu pro ovéfeni schopnosti
vybranych latek inhibovat enzymy acetylcholinesterasu a butyrylcholinesterasu. Jako ligandy
vazajici se do aktivniho mista enzymu byly vybrany znamé inhibitory AChE (donepezil,
takrin, galanthamin, huperzin A), u kterych byla ovéfena jejich aktivita. Dale byly zkoumany
latky s ur¢itym inhibi¢nim potencidlem, ktery byl ve vétSing piipada potvrzen. Pro studie byly
pouzity znamé struktury cholinesteras z lidského organismu a dale z Parejnoka kalifornského
(Torpedo californica). Samotna experimentdlni ¢ast probihala na PC s pomoci programi

MGL Tools, PyMOL, Chimera a Autodock Vina.



