Abstrakt

Sekvencné-specifické interakce mezi proteiny a nukleovymi kyselinami maji zasadni roli v
biologii bunky. I kdyz nékolik molekularnich mechanismii podilejicich se na vazebné speci-
ficitée bylo empiricky vypozorovano, zadny obecny rozpoznavaci kod pro protein—-DNA
interakce nebyl zatim popsan. V této disertacni praci prozkoumavam vybrané charakter-
istiky protein—DNA interakci pomoci vypocetnich metod. Nejdiiv jsou studovany parové
interakce mezi zakladnimi stavebnimi prvky biomolekul-—aminokyselinami a nukleotidy.
Je ukazano, ze nékteré statisticky nabohacené, biologicky relevantni interakéni motivy
odpovidaji energeticky nejvyhodnéjsim geometrickym uspordadanim danych vazebnych
partnerti. Déle je demonstrovan vztah mezi fyzikalné-chemickymi vlastnostmi aminoky-
selin nachazejicich se na rozhrani proteinu s DNA a lokalnimi topologickymi charak-
teristikami DNA dvousroubovice. V dalsi ¢asti je prozkoumaéana vyuzitelnost postupu
zalozenych na molekulové dynamice pri popisu vazebnych rovnovah v systémech protein—
DNA. Jsou pozorovany rozdily nejen mezi popisem ziskanym na zdkladé pocitacovych
simulaci a experimentalnimi vysledky, ale i mezi vysledky ziskanymi s vyuzitim dvou
riznych molekuldrné mechanickych silovych poli. V zavéru jsou prozkoumény obecnéjsi
evoluc¢ni charakteristiky struktury proteint a je predstaven nastroj pro studium evolucni
konzervace.



