Abstrakt

Simulace molekularni dynamiky mohou poskytnout detailni informace o biologickych
systémech. Nicméné klasicka silova pole, kterda nezohlednuji elektronovou polarizaci
atomu, nejsou schopnd dostatecné presné reprodukovat interakce mezi biologickymi
membranami a nabitymi c¢asticemi, jako jsou ionty. V této praci zahrneme efekt
chybéjici elektronové polarizace do silového pole CHARMMS36 pro fosfatidylcholin-
ové lipidy. Tato implementace bude provedena pomoci aproximace stfedniho pole za
vyuziti modelu elektronového kontinua (ECC). Sprdvnou silu interakei mezi ionty a
membranou odvozujeme na zékladé tzv. konceptu elektrometru, ktery dava do sou-
vislosti zménu v parametrech usporadani v cholinové ¢asti lipidu s mnozstvim néboje,

ktery je pritomen na povrchu membrany.
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