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Computersimulationen von Self-Assembly und Kristallisation
von Proteinen

Beschreibung
Self-Assembly - die spontane und reversible Bildung von geordneten Strukturen und Mustern
ohne duflere Einwirkung - ist das Prinzip, das der Strukturbildung in biologischen Systemen
zugrunde liegt. Die Strukturen, die durch Selbstorganisation in der Natur entstehen, sind sehr
vielfdltig und reichen von Viruskapsiden, die sich spontan aus ihren Proteinbausteinen bilden,
iiber die tertidre Struktur von Proteinen, die sich aus der Proteinfaltung ergibt, bis hin zu den
sogenannten S-Schicht Proteinen, die mittels Self-assembly zweidimensionale kristalline Hiillen
von prokaryotischen Organismen bilden.

In der Nanotechnologie wird dieses Prinzip fiir die Entwicklung neuer Materialien genutzt.
Diese neue Art von Materialien entsteht durch Self-assembly aus Bausteinen, deren Eigen-
schaften und Strukturen die Eigenschaften der Zielstruktur festlegen. Allerdings ist das Verstand-
nis, welche Wechselwirkungen der Bausteine zu welchen Zielstrukturen fiihren, noch sehr un-
vollstandig. Ziel der Diplomarbeit ist es mit Hilfe von theoretischen Methoden und Comput-
ersimulationen den physikalischen Mechanismus zu untersuchen, der die verschiedenen Ziel-
strukturen festlegt und den Ubergang zwischen den Strukturen bestimmt. Einfache Modelle
- so genannte patchy models, in denen die Bausteine iiber lokalisierte und raumlich gerichtete
Krafte wechselwirken, werden verwendet. Das Themengebiet einer weiteren Diplomarbeit ist
die Untersuchung der kinetischen Eigenschaften von Self-Assembly: Wie geht der Selbstorgan-
isationsprozess vor sich? Welche Zwischenstrukturen werden gebildet? Computersimulationen
sollen hier Einblick liefern. Insbesondere ist es das Ziel der Arbeit auf mikroskopischem Niveau
die Proteinnuklation zu untersuchen, bei der sich ein Proteinkristall aus einer metastabilen
unterkiihlten Fliissigkeit bildet. Um die unterschiedlichen Zeitskalen zu iiberbriicken sind hier
spezielle Simulationsmethoden erforderlich.
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