Analyza vysledku

= vypocet RMSd

= vypocet prumeérnée struktury

= analyza vzdalenosti, uhlu, torzi

= vypocet helikalnich parametru

= vypocet interakCnich energii

= analyza hydratace a interakci s ionty
= MIP, MM-PBSA, PCA, entropie, atd.



Analyza RMSd

= RMSd = Root Vlean Square deviation

= udava napr., jak moc se lisi studovana

molekula v simulacich MD od startovni
struktury
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Priklad — guaninovy kvadruplex

G-DNA s ionty

v centralnim bez |o’ntu
kanalu ' | v kanalu
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Prumeérna struktura

jednotlive snimky primérna struktura
trajektorie MD



Analyza vzdalenosti

Priklad: zména
geometrie paru A.G




Analyza » L
torznich uhlu 1 lta ‘
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Interhelikalni uhel
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Helikalni parametry

ROTATION TRANSLATION
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A-DNA x B-DNA

X-displacement




A-DNA x B-DNA

Helikalni twist
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Molekulovy interakcni potencial




Analyza hydratace




Hydratacni mapy
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Nalezeni poloh jednotlivych vod
na zaklade hydratacni mapy




Vypocet interakcni energie

Vyuziti: napr. sledovani miry vertikalni
interakce (stackingu)
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