Streszczenie

W wielu procesach biologicznych, np. replikacji DNA, transkrypcji 1 interferencji
RNA, jednym z kluczowych etapdéw jest rozplatanie polinukleotydow.

Nanopory to waskie ($Srednica rzgdu 1-100 nm) kanaty, powstale w btonach
biologicznych lub wytworzone w membranach syntetycznych. W nanoporowe;j
spektroskopii sit (NFS) zmiana struktury analitu (np. rozplecenie spinki DNA)
nastepuje jako efekt naprezen mechanicznych pomigedzy obiema jego cze$ciami po
przylozeniu napigcia. Zdarzenie takie rejestrowane jest w postaci skoku pradu
jonowego.

Przedmiotem mojej pracy doktorskiej bylo opracowanie modelu CG (uproszczonego)
dla DNA/RNA, ktéry moglby zosta¢ wykorzystany w symulacjach dynamiki
molekularnej rozplatania w nanoporach oraz jego zastosowanie do badania kinetyki
rozplatania.

Walidacja opracowanego modelu wykazata znaczng zgodno$¢ zaréwno z wynikami
symulacji all-atom jak 1 danymi eksperymentalnymi. Model wykorzystano do zbadania
kinetyki rozplatania spinki DNA w nanoporze nieorganicznym. Okres$lono wartosci
napigcia rozplecenia w zalezno$ci od geometrii poru i przylozonego napigcia,
stwierdzono tez, ze podczas translokacji konieczne jest pokonanie dwoch barier
energetycznych: zwigzanej z rozplataniem i z dalszg translokacja.

Model moze zosta¢ rowniez wykorzystany do badania translokacji innych

polinukleotydow, dla poréw o réznej geometrii i tadunku na powierzchni §cianek.



