Vyznamné artefakty vnasa do molekulovo-dynamickych simulacii biologickych
systémov nezahrnanie elekténovej polarizability divalentnych iontov, ako napriklad
Ca?*, do silovych poli. Dve novo-vyvinuté tipravy parametrov silovych poli boli
pouzité na vypocet profilov volnej energie iontovej disocigcie Ca?t-Cl” vo vodnom
prostredi na porovnanie s profilmi volnej energie ziskanymi pomocou ab-initio
molekulovej dynamiky a z experimentalnych dat neutronového rozptylu.

Dalej bol nasimulovany dokaz existencie lokdlneho minima volnej energie kon-
taktného iontového paru dvojice guanidinium-guanidinium vo vodnom prostredi.
Vysledné profily naznacuji celkovi preferenciu kontaktného iontového péaru.

Nakniec sme skimali pasivny mechanizmus prechodu oligoargininov cez mode-
lové sytémy bunkovej membrany - lipidové vacky - metédami fluorescencnej spek-
troskopie. V rdmci tohto projektu sme objavili prepojenie medzi membranovym
prechodom a agregaciou a zlu¢ovanim lipidovych vackov.



