Kompletny balik SCHRODINGER Suite v poéte 25 licenénych tokenov na 5 rokov

alebo ekvivalentny softvér zabezpecujuci:

Studium interakcii malych molekul s proteinmi metodou molekulového dokovania, na Stidium
interakcii povrchov a chemicky modifikovanych povrchov s biologickymi makromolekulami, na
vypocty vazobnych energii malych molektl s proteinmi, a pri Stadiu Struktury enzymov a ich
enzymatickych reakcii pomocou pokrocilych QM/MM metod.

Softvér musi obsahovat’ implementaciu radu vypoc¢tovych technik:
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modul na pripravu modelov polymérnych povrchov pre periodické a aj pre neperiodické
systémy a ich predpripravu pre molekulové simulacie. V ramci modulu sa musia dat’
pripravovat’ aj chemicky modifikované povrchy.

modul na homologne modelovanie trojrozmernych Struktar biologickych makromolektl na
zéklade ich podobnosti s uz publikovanymi trojrozmernymi Struktirami a ich pripravu pre
d’al$ie molekulové simulacie.

modul pre molekulové dokovanie, ktory dokaze zahrnut’ vzdjomné ovplyvnenie medzi
ligandom a receptorom (polarizaciu) pomocou dat ziskanych z kvantovo mechanickych
vypoctov so schopnostou predikovat’ hodnoty vazobnych afinit s vysokou presnostou, ktora je
dolezita pre dosiahnutie ¢o najlepsej zhody s experimentalnymi hodnotami vizobnych afinit.
musi poskytovat’ vysoko rychle a efektivne nastroje pre virtualny skrining, ktoré sluzia na
hl'adanie potencidlnych lie¢iv - niekol’kostupniovy hiearchicky prescreening (tzv. docking
‘funnel’), ktory umoznuje rychle vyhl'adanie potencialnych ligandov v databaze velkého
mnozstva molektl v rdmci rozsiahlych databaz molekul.

musi obsahovat’ unikatnu implementaciu metddy pre hybridné QM/MM vypocty,

musi obsahovat intuitivne grafické rozhranie sluziace na pripravu vstupnych suborov pre
vypocty a analyzu vystupnych suborov so Sirokou podporou vypoctovych programov (musi byt
podpora programového balika pre molekularne dynamické simulacie AMBER, ktory je
objednavatel'om vyuzivany v ramci molekulovo dynamickych simulacii)

Softvér predstavuje unifikované prostredie, ktoré prepaja v ramci suite vSetky dostupné
vypoctové programy, obsahuje vyvojové a dizajnérske prostredie pre Siroké spektrum
chemickych latok od malych molekul az po biomakromolekuly a polymérne povrchy vratene
implementécie rady vypoctovych technik potrebnych na plnenie cielov objednavatel’a



