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Abstrakt: V předkládané práci byly použity metody molekulové dynamiky v kom-

binaci s pokročilými technikami analýzy k źıskáńı detailńıch informaćı a pro hlubš́ı

pochopeńı interakćı mezi ionty a proteiny v roztoćıch. Proto byly zkoumány systémy

o r̊uzném stupni komplexity, poč́ınaje roztoky molekulárńıch soĺı s drobnými frag-

menty, podobaj́ıćımi se funkčńım skupinám aminokyselin, jako např. N-methylacetamid

reprezentuj́ıćı peptidovou vazbu nebo alkylované amonné kationty.

Dále se předmětem našeho studia staly jednotlivé kladně nabité aminokyseliny,

u nichž byla popsána silná interakce s malým fluoridovým aniontem, jež je však pro

větš́ı halogenidy (Cl−, Br−, I−) výrazně zeslabena. Toto pozorováńı bylo prohloubeno

objevem vysoké citlivosti fluoridu na rozložeńı náboje na amonné skupině, bočńım

řetězci lysinu a N-konci glycinu, zat́ımco jodid zde vykazoval pouze velice ńızkou

citlivost. Následně bylo prokázáno, že u krátkých kladně nabitých peptidových úsek̊u

v polyargininu a dihistidinu jsou preferované přitažlivé interakce mezi bočńımi řetězci,

naopak v př́ıpadě polylysinu př́ıtomny nejsou.

Na základě existence kvalitativńıho rozd́ılu v p̊uvodu iontově specifických inter-

akćı bylo společně s MD simulacemi provedeno měřeńı elektroforetických pohyblivost́ı

(pro mono- a tetra aminokyseliny). T́ımto zp̊usobem byly odhaleny iontově specifické

interakce mezi arigininem a sulfátem, a mezi argininem a guanidným kationtem –

oba efekty se projevily jako charakteristické zvýšeńı či sńıžeńı elektroforetické po-

hyblivosti ve srovnáńı s lysinem, chloridovým aniontem a sod́ıkovým kationtem.

Dále bylo experimentálně i výpočetně zjǐstěno, že enzymatická aktivita HIV-1

proteázy a enzymu LinB z rodiny dehalogenáz souviśı s kationtově specifickou inter-

akćı, která vysvětluje některé změny v aktivitě. V obou př́ıpadech byl experimentálně

pozorován i efekt vysolováńı (v podobě zvýšeńı enzymatické aktivity). V neposledńı

řadě byly srovnány denaturačńı procesy prob́ıhaj́ıćı v roztoćıch močoviny a chloridu

guanidného a identifikovány dva r̊uzné zp̊usoby rozbaleńı minipeptidu TrpCage.

Ve všech zmı́něných studíıch bylo snahou v́ıce osvětlit komplexńı chováńı výše

uvedených systémů, a to zejména objasnit iontově charakteristické jevy, jako např.

pořad́ı v Hofmeisterově řadě iont̊u, urychleńı enzymatické aktivity, favorizované in-

terakce nebo pr̊uběh denaturace závislý na daném osmolytu.

Kĺıčová slova: molekulová dynamika, proteiny, denaturace, soli, osmolyty.


