Biologické membrany se aktivné ucastni fady proces( v Zivych bunkach, a detailni popis jejich
struktury, dynamiky a funkce je tudiZ nezbytny pro porozuméni Zivym organismim na
molekularni drovni. V této préci jsme vyuZili vysoké ¢asové a prostorové rozliSeni poskytované
pocitacovymi simulacemi pro vyzkum chovani nékolika druht molekul, které se mohou vazat
do membran bunék. Kombinace klasickych simulaci molekulové dynamiky a ab initio vypoctl
elektronové struktury ndm dovolila charakterizovat optické vlastnosti fluorescencnich sond
zanorenych v membrandch, a tim prispét k rozvoji dvoufotonové polarizacni mikroskopie jako
nastroje strukturni biologie. Simulace molekulové dynamiky nam dale umoznily popsat na
atomadrni Urovni vratnou vazbu rekoverinu k membrané a rovnéz poskytly vyznamny vhled do
mechanismu vapnikem indukovaného myristoylového prepinace tohoto proteinu, dllezitého
pro adaptaci zrakovych bunék. Kromé toho jsme zkoumali biologickou ulohu oxidace
cholesterolu a porovnali dvé metody popisu membranového napéti v simulacich molekulové
dynamiky.



