A bstrakt

Do jaké miry konformac¢ni preference ukryté v zakladnich stavebnich blocich proteint
urcuje jejich trojrozmérnou strukturu? Rozsédhlé kvantové-chemické vypocty spojené s
modernimi solvata¢nimi metodami predstavuji jedine¢nou sadu nastroju k objasnéni
klicovych faktorti biomolekularni struktury ab initio. Na modelovych systémech
predstavujicich kratké peptidové fragmenty byl provedeno tuplné konformacni
vzorkovéani (sampling). Ziskané vysledky ukazuji, jak tyto konformadéni preference
mohou spoluurcovat tvorbu prostorové struktury proteinti. Zaroven poskytuji
nesmirné cennd data pro nalezeni optimélniho algoritmu, ktery wc¢inné dosdhne
pokryti (idealné vSech) nizkoenergetickych konformert delsich a delsich peptidovych

fragment.
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