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Abstrakt:

Tato práce se zabývá molekulovými simulacemi peptid̊u v acidobazické rovnováze. V
prvńı části jsme se zaměřili na 4 pentapeptidy. Pomoćı simulace hrubozrnným modelem
jsme určili stupeň ionizace jejich postranńıch řetězc̊u, hodnoty jejich efektivńıch pKa a
Hillovy koeficienty. Výsledkem je, že náš CG model poskytuje pouze hrubý odhad hodnot
pKa. Výsledky záviśı na zvolených parametrech modelu, jejichž vliv na konečnou hodnotu
zat́ım neńı znám. Ve druhé části naš́ı práce jsme studovali adsorpci peptidu Aβ-(1-42) na

nabitý povrch, který pro naše účely představuje nabitou nanočástici. Úspěšná adsorpce
by mohla být zp̊usobem, jak zabránit agregaci peptidu Aβ-(1-42), který je podezřelý z
toho, že zp̊usobuje Alzheimerovu chorobu. Naše předběžné výsledky ukazuj́ı, že k adsorpci
peptidu Aβ-(1-42) na nabitý povrch záporně nabité nanočástice docháźı při ńızkém pH,
1 < pH < 4.
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1


