Strukturni chemie &
molekularni design




ProC je znalost struktury dulezita?

- protiklady se pritahuji @ @

- porozumeni — znalost vlastnosti ovliviujici chovani
- princip komplementarity v molekularnim rozpoznavani
prostorova

nabojova




Princip komplementarity

(princip zamku a klice)

- povrchy interagujicich molekul

- receptor a antigen

- dynamicka komplementarita

- studium chemického/biologického rozpoznavani -

experimentalni a/nebo in silico (virtualni) screening



Metody

Magneticka rezonance (NMR)

- komunikace s atomovymi jadry

v radiofrekvencni oblasti spektra

(struktura, dynamika)

Molekulové modelovani

& kvantova chemie




Léciva (Cisplatina — celosvétové uzivana k 1é¢bé nadoru)

v u

Nespecificky mechanizmus ucinku — vysoka toxicita, vedlejsi ucCinky
— rezistence

— vyvoj novych IéCiv, nosi€u schvalenych I&€Civ
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Strategie
/ Metalolécivo \

7~ Vazba-uvolfiovani, NMR

/ PocCitaCovy design\

o

/ NP STRUKT, FYZ
STRUKT, FYZ OsIC A4

/Biologické testovéni\

cisplatina — Ié&ivo i
celosvetove uzivane \ /
k 16Cbé nadoru) ORG




Supramolekularni vazba Koordinacni vazba




Proc€ by té pozice méla zajimat?
+ Molekularni 3D dobrodruzstvi v oblasti biosystému nebo materialu
+ Spoluprace bez hranic - multioborovy projekt a zahranicni staze

+ Studentsky mentoring

Chces se zapojit do vyzkumu?

+ Zajima té podstata molekularnich déju?

+ Mas dobrou predstavivost?



Nevahej
kontaktovat
kohokoli z
vyzkumne
skupiny, radi
poskytneme
dalsi informace.

Radek Marek lab
@LabMarek

rmgrek@chemi.muni.cz
(UCO 381)



https://twitter.com/labmarek
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