Abstrakt:

Slaby polyamfolyt je polymer obsahujici jak kyselé tak i bazické skupiny na jednom
fetézci. Ve vodnych roztocich tyto skupiny disociuji v ur¢itém rozmezi pH. S rostoucim
pH tak miize zména disociace jednotlivych skupin vést ke zméné znaménka celkového
naboje polyamfolytu z pozitivniho na negativni. Schopnost slabych amfolytii regulovat
svilj naboj v reakci na zménam pH je dilezita v riznych aplikacich i v biologickych
systémech. 1 kdyz vyzkumu slabych polyamfolyta uz bylo vénovano znacné usili,
pochopeni nékterych jejich vlastnosti dosud neni zcela uspokojivé.

V této praci jsem systematicky studoval regulaci naboje modelovych slabych polyam-
folyt1, konkrétné kratkych peptidi v roztocich, a pri interakci s polyelektrolyty. V
navaznosti na to jsem dale studoval regulace naboje polyzwitterionti. VSechny tyto
studie byly provedeny pomoci jednoduchych zhrubenych (coarse-grained) modelu.
Simulace téchto model jsem provadél pomoci Langevinovské dynamiky v constant-pH
souboru, coz mi umoznilo zahrnout vliv acidobazické rovnovahy kyselych a zasa-
ditych skupin. Pomoci nasSich simulaci jsme dokazali vysvétlit jak elektrostatické
interakce mezi ionizovatelnymi kyselymi a bazickymi funkénimi skupinami v peptidech
a polyzwitterionech ovliviuji jejich reakci na zmény pH. Porovnanim vysledkt nasich
simulaci s idedlnim modelem jsme ukéazali a vysvétlili odchylky od idealniho chovani.
Porovnanim téch samych simulaci se experimenty provedenymi nasimi kolegy jsme
ukézali, ze zhrubené modely mohou kvantitativné predpovédét regulaci naboje v
ruznych peptidech a polyzwitteriontech. Taky se ale ukazalo, ze nas model narazi na
svoje limity a nedokaze spravné predpovédét naboj polyzwitteriont v pripadech, kdy
dochazi k vyznamnym specifickym interakcim. V kontextu peptidl interagujicich s
polyelektrolyty nase simulace ukéazaly, za jakych okolnosti regulace naboje umoznuje
adsorpci peptidi na polyelektrolyty na tzv. "nespravné" strané izoelektrického bodu,
t.j. kdyz celkovy naboj peptidu ma stejné znaménko jako u polyelektrolytu. Na zakladé
téchto pozorovovani by nase modely mohly byt pouzity k pochopeni slozité vazby
mezi ionizaci a konformaci flexibilnich polyamfolytii, véetné syntetickych polymert,
biomimetickych materidlti a biomolekul, jejichz naboj mtze byt regulovan zménami
pH.



