Cilem této préace bylo prozkoumat vliv subTHz elektrického pole na klicovy protein -
tubulinovy dimer, ktery je zasadni pro stabilitu, pohyblivost a déleni bunék. Tato studie
byla provedena in silico, coz znamena, ze jsme systém studovali pomoci simulaci. Pra-
covali jsme v ramci klasické molekularni dynamiky s vyuzitim silovych poli. Pouzivali
jsme balicek GROMACS spolu s nasimi vlastnimi Python a bash skripty. Zabyvali jsme
se simulacemi molekuldrni dynamiky v neekvilibriu, protoze bylo aplikovano externi elek-
trické pole (EEF). Abychom studovali vliv EEF na strukturu a stabilitu tubulinového
dimeru, byly provedeny analyzy odchylek struktury (RMSD), fluktuaci rezidui (RMSF)
a dipélového momentu. Kromé toho jsme také analyzovali rotacni pohyb zptisobeny
EEF. Zkoumali jsme 15 raznych frekvenci EEF - 10, 20, 30, ..., 150 GHz v 6 ruznych
smérech. Pro statistické vyhodnoceni byly vsechny vypocty provedeny tiikrat, pokazdé s
riznymi pocatecnimi rychlostmi pritazenymi pred ekvilibraci, aby se prozkoumaly rtzné
casti fazového prostoru. Pro lepsi vysledky je v budoucnu potfeba provést mnohem vétsi
statistiku. Bohuzel to nebylo mozné, protoze simulace byly jiz velmi vypocetné narocné.
Presto jsme se z nasich vysledkii mnoho naucili, naptiklad ze elektrické pole s frekvenci 10
- 40 GHz mélo silny rotac¢ni efekt na tubulinovy dimer, kde se otacel tak, ze jeho podélna
osa se stala paralelni s oscilaci elektrického pole. Co se tyce konformacnich zmén, ty jsou
ziejmé pro vsechny frekvence a sméry, ale opét je potieba vice statistiky. Kromeé toho
jsme zaznamenali ur¢ité zmény v tuhosti ¢asti tubulinu, které jsou dilezité pro vazbu
antitubulinovych 1ékt, jako jsou vinkalkaloidy, kolchicin a maly efekt na vazebné misto
paclitaxelu. Dale byl pozorovan vliv na :M-loop a a:H1-B2 loop, které jsou dulezité pro
lateralni interakce tubulinu v mikrotubulech. Vzhledem k tomu, Ze nas tubulin ma také
dva nestrukturované C-terminus konce (které jsou zasadni pro mnoho funkei tubulinu,
jako je vazba mikrotubulovych asocia¢nich proteinti), byli jsme schopni studovat jejich
prepinani mezi riuznymi konformac¢nimi soubory pod vlivem EEF. Tyto C-terminus konce
jsou velmi citlivé na uc¢inek EEF, protoze jsou negativné nabité a vnitiné neusporadané.



