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Tato dizerta¢ni prace zkouma molekularni interakce riiznych oftalmologickych lé¢iv
a farmakologicky vyznamnych sloucenin s modely lipidové vrstvy slzného filmu (TFLL)
pomoci simulaci molekulové dynamiky (MD). Studie se zamétuje na benzalkonium chlo-
ridy (BAKs), latanoprost (LTP), surfaktantovy protein G (SP-G), simulované v TFLL,
a H1 peptid odvozeny od kolicinu U, ktery byl simulovan v modelovych lipidovych dvoj-
vrstvach. MD simulace poskytly podrobné poznatky o interakcich téchto sloucenin s
lipidovymi prostredimi. Bylo pozorovano, ze LTP se integruje do TFLL. LTP vykazoval
vyznamnou tendenci migrovat a zaclenovat se do lipidové vrstvy a ovliviiovat tak struk-
turdlni dynamiku TFLL. To naznacuje, ze terapeuticka ti¢innost mize byt zvysena diky
postupnému uvolnovani. Chovani BAKs v TFLL zdtraznilo jejich dvoji roli, ovliviiujici
jak dodavku 1éciva, tak integritu slzného filmu (TF). Nase simulace ukazaly, ze molekuly
BAK1 pfi raznych koncentracich mohou narusit TFLL, coz vede ke zménam v lipidovém
usporadani a potencialni destabilizaci TF. To vyzaduje peclivé zvazeni pouzivané koncen-
trace, aby se vyvazila t¢innost konzervantu s udrzenim stability TF. SP-G prokazal stabi-
liza¢ni Gcinek na TFLL. Simulaci SP-G v TFLL pfi rtiznych koncentraci polarnich lipida
bylo zjisténo, ze se SP-G miize adsorbovat na rozhrani voda-lipid, integrovat se do lipidové
vrstvy a zvysovat tim tak jeji stabilitu. Toto naznacuje potencidl amfifilnich nanocastic
podobnych SP-G pro terapeutické vyuziti pii 1é¢bé o¢nich povrchovych poruch, zejména
pri stabilizaci TF v podminkéch, jako je syndrom suchého oka. H1 peptid ukazal schop-
nost tvorit péry v modelovych lipidovych dvojvrstvach, coz poukazuje na jeho potencial
jako antimikrobialniho ¢inidla. Simulace a experimentalni testy s liposomy potvrdily, ze
H1 peptidy mohou narusit bakterialni membrany, tvorit stabilni vodou naplnéné poéry.
Coz by mohlo poukazovat na jejich potencialni vyuziti pti 1é¢bé bakteridlnich infekei na
o¢nim povrchu. Pozorované interakce a neselektivni strukturalni naruseni vsak ukazuji
na nutnost dalsi optimalizace, zejména v citlivém prostiedi oéniho povrchu. Publikace
prilozené v této dizertac¢ni préaci rozsifuji nase chapani interakci 1éCiv a potencidlnich

oftalmologickych 1é¢iv a latek.



