Simulace of procesu v
bunécnych membranach

Abstrakt

Mnoho dilezitych procest v buntkach probiha prostrednictvim ionttt. Napriklad
faze synaptickych vackitt s membranami nervovych bunék je kontrolovana
dvojmocnym kationtem Ca®", zatimco vyména Na®™ a K #{di rychly elek-
tricky prenos vzrucht neurony. Vysetrili jsme modelové fosfolipidové membrany
a jejich interakce s témito biologicky relevantnimi ionty. S pouzitim molekuldrné
dynamickych simulaci jsme presné urcili jejich vzajemé afinity viic¢i neutralnim

a negativné nabitym fosfolipidovym dvojvrstvam. K tomu bylo nutné vyvi-
nout nové vylepsené modely fosfolipidii nazvané ECC-lipids, které obsahuji
polarizaci elektrontt pomoci korekce na elektronové kontinuum implemento-
vané preskalovanim naboji. Nase simulace s timto novym silovym polem
poprvé dosahuji kvantitativni shody s experimentalné zjisténym konceptem
lipidového elektrometru pro POPC a i pro POPS se vSemi studovanymi ka-
tionty. Kromé toho jsme také zkoumali vliv transmembranového napéti na
fosfolipidové dvojvrstvy. Elektrické pole indukované napétim se vyskytuje
vyhradné v hydrofébni ¢asti membrany, kde ma témér konstantni intenzitu.
Toto pole ovliviuje strukturu blizkych molekul vody, ktera je podstatnym
faktorem pri elektroporaci membran.



