
ABSTRAKT 

Detailní atomistický popis bioanorganických rozhraní zahrnující dynamický pohled je jednou 

z výzev současné výpočetní chemie. Analýza procesů na rozhraní mezi biomolekulami 

a anorganickým materiálem může pomoci našemu porozumění nejrůznějších procesů, 

chromatografií a separací proteinů počínaje a imobilizací proteinů a efektem na konformační 

stabilitu proteinů konče. Složitost bioanorganických rozhraní bohužel brání rozsáhlejšímu 

nasazení nejpřesnějších metod výpočetní chemie. Vzhledem k tomu, že kvalitní empirické 

potenciály pro tyto systémy nejsou k dispozici, je naším cílem tyto potenciály vyvinout a s tím 

i obecnou metodologii pro jejich vývoj. Parametrizace těchto potenciálů byla provedena 

automatizovaným postupem, přičemž vzorkování struktur bylo založeno na simulacích 

molekulové dynamiky. Výsledné potenciály byly použity na zkoumání konformačních závislostí 

polypeptidů interagujících s anorganickými materiály. 


