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Nézev prace: Tvorba virtudlni knihovny syntetickych litek pro praktické vyuziti

v molekulové modelovaci studii

Navrh avyvoj 1écivé latky je proces vyzadujici analyzu velkého mnozstvi dat.
Vytvoteni virtudlni knihovny syntetickych latek poskytuje ptistup k primarnim udajim ohledné
struktury sloucenin, vysledkl studii biologické aktivity a molekulovym deskriptoriim
nezbytnym pro predikci podobnosti 1éCivym latkdm. Chemické databdze nachézeji své
uplatnéni ve virtualnim screeningu, ktery predstavuje moderni strategii pocita¢em asistovaného
navrhu 1é¢iv (z angl. Computer Assisted Drug Design, CADD). Molekulové dokovani je jednou
zZ moznych metod.

Databéze byla vytvotfena v programu Microsoft Excel a zahrnuje rlizné strukturni typy
slouCenin, napt. derivaty pyrazinu, rhodaninu, thiazolidin-2,4-dionu a 1,2,4-oxadiazolu, které¢
byly pfipraveny v rdmci vyzkumné skupiny Navrh a vyvoj novych antimikrobidlnich 1é¢iv.
Molekuly jsou dostupné v fadkovém zapisu vhodném pro molekulové dokovani.

Pro ukézku konkrétniho vyuZiti této databaze byla provedena molekulové modelovaci
studie v programu Molecular Operating Environment (MOE). Bylo provedeno molekulové
dokovani se tfemi potencidlnimi cilovymi molekulami pro 1éCivé latky (lidskou
aldosareduktasou, mykobakteridlnimi enzymy B-hydroxyacyl-ACP  dehydratasou a
tyrosinfosfat-fosfatasou B). Cilem studie bylo zkoumani interakci a skore jednotlivych malych
molekul. Vysledky ukazaly na nékteré slouceniny, kterym by v nasledném vyzkumu mohla byt
vénovana vetsi pozornost.

Byla vytvofena virtudlni knihovna obsahujici celkem 317 sloucenin. Jeji vyhodou je
mozné nasledné vyuziti pro akademické a védecké ucely, napt. pro budouci molekulové

modelovaci studii nebo jiné ptistupy CADD.



