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Abstrakt:

Nukledrni magnetickd rezonance (NMR) je spektroskopickd technika Siroce pouzivana
v mnoha oblastech moderniho vyzkumu. NMR spektroskopie je nepostradatelnd pii ur€ovani
chemické a 3D struktury molekul. Zejména 'H a 13C NMR méfeni se staly zakladnim nastrojem
pro charakterizaci peptidii, proteinii a nukleovych kyselin. N a 7O NMR experimenty
vétSinou vyZzaduji zavedeni téchto atomu/izotopil na piislusnd mista v molekuldch z diivodu
jejich nizkého pfirozeného zastoupeni a tedy i nizsi citlivosti mé&feni. Méfeni 3'P NMR spekter
se tedy nabizi jako velmi vhodna vzhledem ke 100 % pfirozené¢ho zastoupeni tohoto izotopu.
3'P NMR studie nukleovych kyselin se pfirozené zaméfuji na fosfatovou skupinu patefe.
Piislusné spektralni parametry zahrnuji zejména d31p NMR chemicky posun a J spin-spin
konstantu souvisejici s chemickou vazbou zahrnujici atom fosforu (napf. >Jp,u3’). Pro teoretické
vypocty *'P NMR parametrl je nutné pouzit adekvatni kvantové mechanickou metodu (QM
metodu) a zahrnout efekty v disledku molekulové dynamiky (MD). Interpretace 3'P NMR
spekter je z téchto divodii vypocetné velice naro¢nd. Kalibrace QM vypocetni metody pro
piesnou interpretaci 3'P NMR parametrii nam umoznila vyvoj a implementaci nové vypodetni
metody pro dynamické primérovani NMR spekter v polymerech (metoda Ad-MD). Pouziti této
metody k interpretaci 3'P NMR spekter v Dickerson-Drew DNA umoznilo ur¢it populace BI a
BII strukturnich forem v pateti DNA. Dosazené vysledky naznacuji, ze Ad-MD metodu lze

spolehlivé pouzit pro validaci novych MD silovych poli v souladu s NMR experimentem.
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