Abstrakt:

Polypeptidy jsou zékladni soucasti biologickych systému. Pokud obsahuji aminokyseliny s
kyselymi nebo zasaditymi postrannimi fetézci, mohou v dlsledku disocia¢nich reakci v zavislosti
na pH nést naboj. Polypeptidy tak mohou byt povazovany za slabé polyelektrolyty, a jejich pH-
responzivni chovani, které je dulezité z hlediska popisu jejich biologického fungovani i
potencionalnich aplikaci, mGZe byt studovano v tomto kontextu. Molekulové simulace
specificky maji vtomto ohledu dlouhou historii. V této praci je vytvoren zhrubeny pocitacovy
model polypeptidu a je zkoumano, jak parametry modelu jako Uroven detailu v ném nebo
parametry systému jako délka retézce a koncentrace soli ovliviuji chovani polypeptidu. Cilem je
ziskat vysledky ze simulaci, které by v budoucnu mohli byt porovnany s experimentalnimi
vysledky, aby $lo urdit, zda je vytvofeny model vhodny pro studium téchto systému i nadale.



