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Osnovna svojstva RNA

Prijenos genske informacije

Pomoćne molekule pri
sintezi proteina

Genska regulacija

Stanični ciklus

DNA

Nucleus

tRNA

Cell membrane

mRNA

mRNA Transcription

Mature mRNA

Transport to cytoplasm
for protein synthesis

(translation)
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Pomoćne molekule pri
sintezi proteina

Genska regulacija
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Dinamika RNA molekula

Strukture RNA vrlo su dinamične

Vǐse dostupnih struktura koji leže u uskom rasponu slobodne
energije

Termalne fluktuacije i interakcija s okolinom

Ciljevi simulacija molekularne dinamike stoga su:

pomoć u interpretaciji i planiranje novih pokusa

pružanje pouzdanih podataka koji se mogu eksperimentalno
provjeriti

dobivanje informacija do kojih nije moguće doći
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Padobran
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Problem vǐse tijela
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Dinamička evolucija sustava

Integriranje jednadžbi gibanja

Newtonova jednadžba gibanja
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Problem vǐse tijela
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Integriranje jednadžbi gibanja

Položaj, brzinu i ubrzanje aproksimiramo ekspanzijom
Taylorova niza

Taylorov niz

r(t + δt) = r(t) + δtv(t) +
1
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δt2a(t) +

1
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24
δt4c(t) + ...

v(t + δt) = v(t) + δta(t) +
1

2
δt2a(t) +

1

6
δt3b(t) + ...

a(t + δt) = a(t) + δtb(t) +
1

2
δt2c(t) + ...

Verlet algoritam

r(t + δt) = 2r(t)− r(t − δt) + δt2a(t)
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Ukupna sila na svaku česticu je vektorska suma svih
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Fxi = −dV

dri

Polje sila (klasična MD)

Schrödingerova jednadžba (semiklasična MD)

QM/MM
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QM/MM



Molekularna dinamika RNA molekula

Molekularna dinamika

Potencijalna energija

Sile su konzervativne
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Schrödingerova jednadžba (semiklasična MD)
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Izračun slobodne energije

Spontanost procesa

Vjerojatnost da će sustav zauzeti odredeno stanje

Poteškoće u uzorkovanju konfiguracija veće energije

Simulacije su:

Pristrane prema minimumu
Vremenski ograničene

Fazne prostore većih sustava nemoguće u potpunosti
uzorkovati

Helmholtzova slobodna energija

A = kBT ln

(∫∫
dpN drN exp

(
E (pN , rN)

kBT

)
ρ(pN , rN)

)
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uzorkovati

Helmholtzova slobodna energija

A = kBT ln

(∫∫
dpN drN exp

(
E (pN , rN)

kBT

)
ρ(pN , rN)

)



Molekularna dinamika RNA molekula

Molekularna dinamika
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Izračun slobodne energije

Spontanost procesa
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povlačenja

Stvaranje prozora u kojima
se odvija simulacija

Početne konformacije

Dodatni potencijal

W (rN) = kW (rN − rN0 )2

Prilagodeni potencijal

V ′(rN) = V (rN) +W (rN),

V

Reakcijska koordinata

A

B
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Početne konformacije

Dodatni potencijal

W (rN) = kW (rN − rN0 )2

Prilagodeni potencijal

V ′(rN) = V (rN) +W (rN),

V

Reakcijska koordinata

A

B
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povlačenja

Stvaranje prozora u kojima
se odvija simulacija
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G (ξ) = − 1

β
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W (ξ(rN))/kBT
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