Prace se zabyva riznymi metodami vypoctu volné energie pomoci molekularné-dy-
namickych simulaci za tcelem studia inhibice biologickych makromolekul a identifikace
moznych 1é¢iv. Konkrétné byla prozkoumana moznost vyuziti nerovnovaznych metod na
zakladé Jarzynského rovnosti a Crooksova fluktuacniho teorému. Pouzité metody byly
otestovany na jednoduchych systémech aminokyselin a komplexu éterové koruny s drasli-
kem. Nasledné byly zkoumané metody aplikovany na komplexy adamantanii s cyklodex-
triny a predevsim na inhibici hlavni proteazy SARS-CoV-2 Mpro.



