
Abstrakt (CZ)

Ionty kov̊u jsou lákavým nástrojem pro organismy d́ıky rozmanitosti funkćı,

které mohou nab́ıdnout, pokud jsou správně rozlǐseny. Analýza selektivity

pro ionty kov̊u je z výpočetńıho hlediska náročná, hlavně kv̊uli složitosti elek-

tronické struktury a solvatačńıch efekt̊u. Práce představuje protokol založený

na teorii hustotńıho funkcionálu pro předpověď selektivity pro systémy vážoućı

ionty kov̊u. Nejd̊uležitěǰśı část́ı práce je diskuse o velikostech a zdroj́ıch

chyb, a to jak pro komplexy iont̊u kov̊u, tak pro malé peptidy. Práce je

postavena na čtyřech p̊uvodných článćıch. Obsahuje testováńı proti ref-

erenčńım výpočetńım a experimentálńım dat̊um, př́ıpadovou studii ověřuj́ıćı

protokol pro źıskáńı energetických a strukturálńıch poznatk̊u a pokouš́ı se

aplikovat protokol na peptidové systémy.
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