Abstrakt (CZ)

Tonty kovt jsou lakavym nastrojem pro organismy diky rozmanitosti funkei,
které mohou nabidnout, pokud jsou spravné rozliSeny. Analyza selektivity
pro ionty kovu je z vypocetniho hlediska ndrocnd, hlavné kvuli slozitosti elek-
tronické struktury a solvatacnich efektii. Prace predstavuje protokol zalozeny
na teorii hustotniho funkciondlu pro predpoveéd selektivity pro systémy vazouci
ionty kovu. Nejdulezitéjsi ¢asti prace je diskuse o velikostech a zdrojich
chyb, a to jak pro komplexy iontu kovu, tak pro malé peptidy. Prace je
postavena na Ctyfech puvodnych élancich. Obsahuje testovani proti ref-
eren¢nim vypocetnim a experimentalnim datam, pripadovou studii ovéfujici
protokol pro ziskani energetickych a strukturdlnich poznatku a pokousi se

aplikovat protokol na peptidové systémy.
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