Abstrakt: Predkladand prace se zabyva aplikaci fizenych molekularné dynamickych
simulaci na medicinsky zajimavé biomolekularni systémy. Nejprve byly otestovany metody
urceni profilu volné energie na modelovém systému (Ala);o. Potom jsme se zamérili na
urceni profilu volné energie pri vazbé ligandu do vazebného mista adenosinového Asx
GPC receptoru. Déle jsme urcovali profil volné energie spojeny s tranzitem iont pres
modelovy systém Gramicidinu A. A nakonec jsme tuto metodiku aplikovali na iontovy

kanal TRPM2.



