Abstrakt:

Hlavni metodou uplatnénou vtéto praci byly klasické molekularné-dynamické simulace.
Simulovanymi systémy byly komplexy RNA-dependentni-RNA polymerazy, Ribonukleazy H,
Argonautu a Ribonukledzy L s chemicky modifikovanymi nukleovymi kyselinami. Motivaci bylo
vyuziti téchto chemicky modifikovanych nukleovych kyselin jako potencialnich chemoterapeutik.
Vykonné grafické karty, prostiednictvim nichZ byly molekularné-dynamické simulace provedeny,
umoznily ziskat trajektorie o délce stovek nanosekund az jedné mikrosekundy, coz umoznilo
postihnout rozdily ve vazbé rtizné¢ modifikovanych nukleovych kyselin k vySe uvedenym enzymtm.
Zjisténé rozdily pfitom odpovidaly experimentalnim vysledkiim, coz otevird prostor pro racionalni
navrh struktury potencialnich chemoterapeutik na bazi chemicky modifikovanych nukleovych kyselin.



