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Abstrakt: V predklddané praci byly pouzity metody molekulové dynamiky v kom-
binaci s pokrocilymi technikami analyzy k ziskani detailnich informaci a pro hlubsi
pochopenti interakci mezi ionty a proteiny v roztocich. Proto byly zkoumany systémy

o ruzném stupni komplexity, poc¢inaje roztoky molekuldrnich soli s drobnymi frag-
menty, podobajicimi se funkénim skupinam aminokyselin, jako napt. N-methylacetamid
reprezentujici peptidovou vazbu nebo alkylované amonné kationty.

Déle se predmétem naSeho studia staly jednotlivé kladné nabité aminokyseliny,
u nichz byla popsana silnd interakce s malym fluoridovym aniontem, jez je vsak pro
vétsi halogenidy (C1—, Br—, I7) vyrazné zeslabena. Toto pozorovéni bylo prohloubeno
objevem vysoké citlivosti fluoridu na rozlozeni ndboje na amonné skupiné, boc¢nim
fetézci lysinu a N-konci glycinu, zatimco jodid zde vykazoval pouze velice nizkou
citlivost. Nésledné bylo prokazano, ze u kratkych kladné nabitych peptidovych tseku
v polyargininu a dihistidinu jsou preferované pritazlivé interakce mezi bo¢nimi retézci,
naopak v piipadé polylysinu pritomny nejsou.

Na zakladé existence kvalitativniho rozdilu v ptvodu iontové specifickych inter-
akci bylo spoleé¢né s MD simulacemi provedeno méteni elektroforetickych pohyblivosti
(pro mono- a tetra aminokyseliny). Timto zpusobem byly odhaleny iontoveé specifické
interakce mezi arigininem a sulfitem, a mezi argininem a guanidnym kationtem —
oba efekty se projevily jako charakteristické zvyseni ¢i snizeni elektroforetické po-
hyblivosti ve srovnani s lysinem, chloridovym aniontem a sodikovym kationtem.

Déle bylo experimentdlné i vypocetné zjisténo, ze enzymaticka aktivita HIV-1
proteazy a enzymu LinB z rodiny dehalogenaz souvisi s kationtové specifickou inter-
akci, ktera vysvétluje nékteré zmény v aktivité. V obou pripadech byl experimentalné
pozorovan i efekt vysolovani (v podobé zvyseni enzymatické aktivity). V neposledni
fadé byly srovnéany denaturacni procesy probihajici v roztocich mocoviny a chloridu
guanidného a identifikovany dva rizné zpusoby rozbaleni minipeptidu TrpCage.

Ve vSech zminénych studiich bylo snahou vice osvétlit komplexni chovani vyse
uvedenych systému, a to zejména objasnit iontové charakteristické jevy, jako napf.
poradi v Hofmeisterové fadé iontu, urychleni enzymatické aktivity, favorizované in-
terakce nebo prubéh denaturace zavisly na daném osmolytu.
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