Abstrakt

Strukturni a mechanické vlastnosti nukleovych kyselin hraji klicovou
roli v fadé biologickych procesti i v oblasti nanotechnologii. Prace
predklada vysledky nékolika studii zaméfenych na modelovani téchto
vlastnosti. Rozsahlé simulace atomistické molekulové dynamiky (MD)
jsou pouzity ke studiu strukturni dynamiky nukleovych kyselin a k
parametrizaci modelu jejich mechaniky. Pouzivame dva modely, které
predpokladaji deformacéni energii ve tvaru obecné kvadratické funkce
vhodné zvolenych vnitinich soufadnic, a li§{ se v drovni rozliSeni.
Prvni model je zalozen na popisu konformace na urovni jednotlivych
bézi, zatimco druhy, hrubsi model, je vhodny k popisu tuhosti vuci
globalnim deformacim v ohybu a celkové torzi. Tyto modely jsou
vyuzity ke studiu mechanickych vlastnosti A-traktu v souvislosti s
tvorbou smycek a lokalizaci nukleosomu, k charakterizaci sptazenych
deformaci v torzi a prodlouzeni helikalni DNA a RNA, a k predikci
zmén ve vlastnostech poskozené DNA v souvislosti s procesem rozpoznani
a oprav tohoto poskozeni. Kromé toho je pfedstaven nédvrh obecného
modelu alosterickych efektu v DNA, ktery je aplikovén k predikci zmén
ve struktufe DNA zpusobenych vazbou ligandu do malého zldbku a ke
studiu mechanismu alosterické regulace vazby dvou proteinu na DNA.
Peclivé srovnani naSich vysledku s experimentdlné dostupnymi daty
demonstruje vSeobecnou spolehlivost pouzitého postupu a soucasnych
silovych poli urcéenych pro simulace nukleovych kyselin. Ziskané vysledky
by mély pomoci lépe pochopit vliv mechanickych vlastnosti nukleovych
kyselin na jejich biologickou funkci a najit tak aplikaci napt. pfi ndvrhu
novych 1é¢iv. Celkem tato prace vedla k 11 publikacim v impakto-
vanych zahrani¢nich ¢asopisech.



