ABSTRAKT

Detailni atomisticky popis bioanorganickych rozhrani zahrnujici dynamicky pohled je jednou
zvyzev soucasné vypocetni chemie. Analyza procesi na rozhrani mezi biomolekulami
a anorganickym materidllem mulze pomoci nasemu porozuméni nejriznéjSich procest,
chromatografii a separaci proteinii pocinaje a imobilizaci proteinii a efektem na konformacni
stabilitu proteinii konce. Slozitost bioanorganickych rozhrani bohuzel brani rozsahlejSimu
nasazeni nejpiesnéjSich metod vypocetni chemie. Vzhledem k tomu, ze kvalitni empirické
potencialy pro tyto systémy nejsou k dispozici, je naSim cilem tyto potencidly vyvinout a s tim
i obecnou metodologii pro jejich vyvoj. Parametrizace téchto potencidli byla provedena
automatizovanym postupem, pii¢emz vzorkovani struktur bylo zalozeno na simulacich
molekulové dynamiky. Vysledné potencialy byly pouzity na zkoumani konformacnich zavislosti

polypeptidt interagujicich s anorganickymi materialy.



