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Abstrakt:

Tato prace se zabyva molekulovymi simulacemi peptidu v acidobazické rovnovaze. V
prvni ¢asti jsme se zamérili na 4 pentapeptidy. Pomoci simulace hrubozrnnym modelem
jsme urcili stupen ionizace jejich postrannich fetézci, hodnoty jejich efektivnich pK, a
Hillovy koeficienty. Vysledkem je, ze nds CG model poskytuje pouze hruby odhad hodnot
pK,. Vysledky zavisi na zvolenych parametrech modelu, jejichz vliv na kone¢nou hodnotu
zatim neni znam. Ve druhé c¢ésti nasi prace jsme studovali adsorpci peptidu AB-(1-42) na
nabity povrch, ktery pro nase ucely predstavuje nabitou nanocastici. Uspééné adsorpce
by mohla byt zptisobem, jak zabranit agregaci peptidu AB-(1-42), ktery je podeziely z
toho, ze zpusobuje Alzheimerovu chorobu. Nase predbézné vysledky ukazuji, ze k adsorpci
peptidu AB-(1-42) na nabity povrch zdporné nabité nanocastice dochézi pii nizkém pH,
1 < pH < 4.
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