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Uplatnenie výsledkov projektu 

Naše výsledky simulácií poskytujú infomácie o štruktúre makromolekúl v zahustenom 
vnútrobunečnom prostredí, napomáhajú pri interpretácií mikrofluidných meraní 
vypriamovania DNA v nanokanáloch a porozumení toroidnej štruktúry DNA vo vírusoch, či 
štruktúry cyklických plasmidov. Prispeli sme ku špecifikácii rôznych režimov správania 
stesnaných makromolekúl v závislosti od veľkosti stesnania (šírky kavity, kanálu, štrbiny) 
a molekulových parametrov biomolekúl ako je ich celková veľkosť a miera tuhosti reťazca, 
tzv. perzistenčná dĺžka. Znalosti vlastností týchto štruktúr napríklad s obmedzeným počtom 
perzistenčných dĺžok v cykle pomôžu pri pochopení dôležitých procesov v biologických 
systémoch, pri génovej terapii (plazmidy), či pri tvorbe sľučiek pri transkripcii genómu a sú 
aj doplnkom v teórii polymérov, ktorá dáva predpovede hlavne pre veľmi dlhé reťazce. 
Poznatky o štruktúrnej organizácii helikálneho polyalanínu umožňujú hlbšie porozumieť 
skladaniu (folding) integrálnych membránových bielkovín a dajú sa využiť aj na popis 
velkosti a tvaru helikálnych polymérov všeobecne.  

 

CHARAKTERISTIKA VÝSLEDKOV 

 

Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v slovenskom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

Podali sme vysvetlenie pozorovanej asymetrickej konformácie tuhých reťazcov pri ich 
prevliekaní v prepojenej dvojkavite, ktorá je modelom pórovitého prostredia. Tento jav je 
riadený energeticky na rozdiel od rozdeľovania ohybných makromolekúl v obmedzení, ktoré 
sa riadi entropicky a tento pohľad sa bežne zovšeobecňuje na všetky polyméry.  

Vyšetrovali sme perzistentnú dĺžku makromolekúl uväznených v nanokanáloch. Táto 
fundamentálna charakteristika makromolekúl má viac definícií. Simulácie zahŕňali aj 
reťazce mapujúce DNA, čo má význam z hľadiska nedostatku experimentálnych meraní 
perzistentnej dĺžky P v porovnaní s inými biomakromolekulami ako je napr. aktínové vlákno. 
Zistili sme, že v prípade reťazcov DNA „uväznených“ v kanáloch nie sú rôzne definície P 
ekvivalentné a poskytujú výrazne odlišnú predpoveď globálnej a lokálnej tuhosti DNA 
molekuly. 

Analyzovali sme aj celkové správanie makromolekúl v mikro- a nano-kanáloch. Porovnali 
sme ohybné a tuhé makromolekuly v širokom rozsahu priestorového obmedzenia 
mikrokanálov. Pre tuhé makromolekuly sme potvrdili predpovedaný prechod medzi slabým 
a silným obmedzením v oblasti, kde priemer kanálu je približne rovný perzistentnej dĺžke 
makromolekúl. Odchýlky od predpovede v správaní pri slabom obmedzovaní boli 
vysvetlené tendenciou tuhých reťazcov správať sa ideálne. Sformulovali sme spoločné 
kritérium pre prechod v tvare („shape transition“) geometricky obmedzených tuhých 
makromolekúl v kanáloch a dutinách. Príbuzné kritérium sme našli aj pri vystieraní 
cyklických makromolekúl. Charakterizovali sme toroidné štruktúry tuhých retazcov 
uväznených v sférických dutinách, ktoré modelujú situáciu uloženia makromolekúl DNA v 
schránkach vírusov. 

V rámci atomistických simulačných štúdií sme sledovali skladanie modelových proteínov pri 
ich stesnaní. Vznik závitnice sa pokladá za elementárny krok pri skladaní (folding) 
proteínov. Pomocou simulácií sme prešetrili, ako je skladanie teplotne denaturovaného 
polyalanínového reťazca ovplyvnené jeho priestorovým obmedzením. 
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Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v anglickom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

We provided explanation for the observed asymmetric conformation of semiflexible 
macromolecules in their translocation between interconnected cavities, a model for porous 
medium. This phenomenon is governed by energy in contrast to entropy driven partitioning 
of flexible macromolecules under confinement which is often generalized to all polymers. 

Persistence length P of macromolecules confined in channels was estimated. This 
fundamental characteristics of macromolecules has several definitions. Our simulations 
include also chains mapping DNA, which supplement few experimental observations of P of 
DNA in contast to other macromolecules such as actin. It was estimated that in the case of 
chains confined to channels the definitions of P are not equivalent and provide esimates for 
local and global stiffness. 

Overall behaviour of macromolecules confined in micro- and nano-channels was analyzed. 
Flexible and semiflexible macromolecules were compared over a broad range of 
confinement. For stiff macromolecules we confirmed the predicted transition between weak 
and strong confinement in the range where the channel diameter is approximately equal to 
the persistence length. Deviations from the predicted behavior in weak confinement regime 
were explained by a tendency to chain ideality for semiflexible macromolecules. A general 
criterion for shape transition of confined semiflexible macromolecules was formulated for 
channels and for cavities. We designed also a related criterion for stiffening transition of 
cyclic macromolecules. We characterized toroidal structures of stiff macromolecules 
confined in spherical cavities which model the situation of DNA structure in viral capsids. 

In atomistic simulation studies the folding of model proteins under confinement was 
evaluated. The formation of helix is considered an elementary step in folding. In simulations 
we evaluated how folding of temperature denaturated polyalanine chain is affected by 
various confinement. 
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