V tvodni kapitole diplomova prace seznamuje ¢tenéare s nejpouzivanéjsimi nastroji pro
editaci lidského genomu (ZFN, TALEN, CRISPR). Nésledujici kapitoly podrobné popisuji
metodiku MD simulaci a vypocty hydratacnich a vazebnych volnych energii. Abychom
mohli provést nase vypocty masivné paralelnim zptisobem, byl zvolen pristup velkého
poc¢tu paralelné bézicich, kratkych nerovnovaznych MD béhti. Z nich jsou ziskany hod-
noty prace, ze kterych dostavame odhad volné energie hydratace, resp. vazebnou volnou
energii. Ty jsou ziskdny pomoci metody Crooks-Gaussova priniku. Zvolend metodika
byla nejprve testovana ve vypoctech hydratace volné energie bazi nukleovych kyselin
a postrannich fetézcii aminokyselin. V klicové posledni kapitole byl studovan komplex
transkripéniho faktoru Zif268 a kratkého segmentu DNA. Ucinky bodovych mutaci jed-
notlivych part bazi daly nahlédnout do zmén vazebné volné energie DNA duplexu.



