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Prechody mezi stavy myosinového molekularniho motoru

Milada Krejéova!

1 Uvod

Molekuldrni motory generuji praci pro pohyb v Zivych organismech. Ten je vSak rozli¢né
povahy. MiiZe se jednat o pohyb organel uvniti bunék, kdy dochdzi k transportu organel, nebo
treba k pohybu, ktery je vidét i na makroskopické urovni v podobé svalové kontrakce, viz Lo-
dish (2016). Svalova kontrakce je zptisobena pohybem dvou typtl svalovych vlaken vici sobé.
Prvni z nich je myosinové (tlusté) vlakno. Druhé vldkno je aktinové (tenké), které slouZzi pro za-
chytavani hlavicek myosinu. Tento zéchyt se da pfipodobnit pfichyceni kotvy (hlavicky) na dno
more (aktin). Stejné jako v mofi, pfichyceni ovliviiuje velké mnoZstvi vnéjsich vlivii. V mori
spravny zachyt muze ovlivnit reliéf dna, ¢i moiské proudy. V komplexu aktin—-myosin se jedna
o rizné ionty. Hladkost aktinu ovliviiuje pfitomnost vdpnikovych iontd Ca**. Mofské proudy
maji ekvivalent v tomto pfirovnani ve vodnim roztoku uvnitt bunék, kde je velké mnoZstvi
dalSich rozpusténych latek. Rychlost navdzani a opétovného uvolnéni je ddna koncentraci mo-
lekul adenosine trifosfatu (ATP), kterd se po dodéani energie myosinu pieméni na molekulu ade-
nosine difosfatu (ADP). Impuls pro zménu polohy (konfigurace) je din zménou koncentrace
hoi¢ikovych iontd Mg?". To odpovidd pokynu kapitdna lodi k manipulaci s kotvou.

2 Matematicky popis systému

Pii matematickém popisu systému je nutné vzit do uvahy nejen, Ze systém se pohybuje
ve vodném roztoku, ale i to, Ze se jedna o Castice ve velikosti v fadu nanometrti. V téchto
rozmérech jiz hraje velkou roli Brownlv pohyb Castic, tedy ndhodny chaoticky pohyb.

Jednou z moznosti, jak takovy pohyb popsat, je pomoci statistiky. V tomto pfistupu se
uvazuje cely soubor klonti daného myosinu a jejich mozny pohyb.To je moZné matematicky
vyjadrit pomoci soustavy Fokker-Planckovych rovnic, kde kazd4 rovnice popisuje jeden stav
myosinové hlavicky p;, vyjadieny ovSem jen jako hustotu pravdépodobnosti vyskytu.

Zde je pohyb myosinu vyjadien pomoci 3 diskrétnich stavd, tj. i = 1,2, 3, a pfechodu
mezi nimi, vyjadienych pomoci parametra k. Tyto stavy se oznacuji jako nenavazany (kotva
je v lodi), slabé navazany (kotva dosedla na dno) a po kontrakci (kotva se zasekla o kimen a
drzi lod na mist€), viz Erdmann a Schwarz (2012). VSechny tyto pfechody vSak nenastdvaji se
stejnou rychlosti a neni dovolen pfechod z nenavazaného stavu rovnou do stavu po kontrakci.
Fokker-Planckova rovnice se da zapsat jako

5 = D 50z T Dﬁ_x T (Vi(z) + Froaa) Pz} + Z kijp; — Z kjipi. (1

Zde D je diftzni koeficient popisujici Browntiv pohyb hlavicky. Parametr V' popisuje po-
tencidl v burice (dan iontovou koncentraci), ktery ovliviiuje polohu myosinové hlavi¢ky vici
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aktinovému vldknu z. F,.q znaci zatizeni vnéjSimi silami.
Tato parcidlni diferencidlni rovnice je dile prevedena pomoci WPE algoritmu (Wang
(2003)) na obycejnou diferencidlni rovnici v podobé

dp! _ _
dlj: _ Fil 1/2p§_1 _ (Bf 1/2 +Fil+1/2)p§ +B§+1/2p§+1, @)

kde F' a B znaci dopredny, piipadné zpétny tok na ose x, kterd je rozdélena na uzly oznacené
l. Pravdépodobnost p je dana z hustoty pravdépodobnosti jako p ~ pAx, kde Ax je vzdalenost
dvou sousednich uzli v ekvidistancidlni siti.

3 Poloha myosinové hlavi¢ky a prechod mezi stavy

ProtoZe Fokker-Planckova rovnice poskytuje pouze hustotu pravdépodobnosti polohy, je
mozné zjistit pomoci generdtoru ndhodnych Cisel pfesnou polohu — provést simulované méten.
Na zdkladé tohoto méteni Ize zjistit rychlost pfechodu mezi jednotlivymi stavy. Ta nemusi od-
povidat rychlostni konstanté, diky jiz zmiflovanému generatoru ndhodnych cislic.

Bylo provedeno 1000 riznych simulaci a v kazdé bylo provedeno 100 méfeni, vZdy po
5-1077s. Pro viech 1000 simulaci bylo nastaveno, Ze pravdépodobnost kazdého stavu je na
pocatku 1/3. Pro dalSi méfeni v dané simulaci se pouZije zméfend poloha jako novéd pocatecni
podminka. Diky mozZnosti pfechodu mezi stavy (parametr k) dostaneme jiZ pfi prvnim méfeni,
Ze nejpreferovanéjSim stavem je stav €. 1 — nenavazany. Tento pomér je 362:342:296. Pti 50.
méfeni se tento pomér zméni jiZ na 970:14:16. Tato nerovnovédha pokracuje az ke 100. méfeni
pomérem 993:6:1. Cim vy33i je vak &islo méfeni, je mensi Sance pieskoku, viz obr. 1.
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Obrazek 1: Prechody mezi stavy pro jednotlivd méfeni. Jednotlivé body znazornuji pfechod
bez ohledu na to, mezi jakymi stavy se stal.

4 Zavér
Byl prezentovén princip myosinu na analogii v podobé€ lodni kotvy. Dale byly zkoumany
pfechody myosinové hlavicky mezi jednotlivymi stavy na zdkladé numerického méfeni.

Podékovani

Pfispévek byl podpofen grantovymi projekty SGS-2016-038 a SGS-2016-059.
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