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Abstract

The effects of salt concentration on the flexibility and gjeadistribution of a DNA chain
are probed using MD simulation. For this purpose, the DNA @eied as 360 nega-
tively charged monomer spheres with radius 10 A and chargéail in reduced units)
linked linearly by a harmonic bonding potential. Each ofsthepheres represent 6 base
pairs. The harmonic force constdqtis determined by balancing the intramolecular and
intermolecular forces between 2 monomers separated bywhbeigm bond length of
20.4 A. This method resulted in good agreement with the éxyertal contour length
and therefore guarantees the reasonableness kf fa@ameter. The bending angle force
constantg is determined by relating the chain bending modulus withekgerimental
DNA persistence length. In a cell, the DNA strand wraps adotlre so called nucleo-
some core particle (NCP). In this study, the NCP is represkhy a large sphere with
radius 35 A and charge +150. The simulations were perforrogisith and without the
NCP, which when present were 12 in number. The NaCl salt iesemted as a charged
sphere of radius 2 A of either +1 or -1 charge modeling a sihgte or CI~ ion respec-
tively. The salt concentration was chosen to be in the-0.85 mM range for a DNA
concentration of 0.005 mg/ml and in the 8.000 mM range for DNA concentration of
2.0 mg/ml. The upper limit corresponded to the maximum caaenal resources avail-
able here. The excluded volume effect was made possibleebggplication of a purely
repulsive 6-12 Lennard-Jones potential and the intenadi@iween charges was strictly
Coulombic, where the Ewald summation was computed by the P@&khod. The results
show that the NaCl salt concentration within the cell plajgaiicant role in determining
the DNA conformation, as well as the strength of the DNA-NCGE ®NA-ions inter-
action. Some theoretical equations for calculating thgglettrolyte persistence length
seem to disagree with the simulation results. A new contegpi¢ads to the "ionic bridg-
ing effect" is introduced and shown to be important in deteimng the DNA topology.
By the RDF data, it is shown that the classical PB cylindrzell model neglects the
counterion condensation at monomer neighbors. The absuétsall imply the impor-
tance of molecular simulations in obtaining informationieghcannot so readily be made

available from experiments.



Abstrak

Simulasi dinamika molekular telah digunakan untuk menljsakesan kepekatan garam
ke atas kelenturan and distribusi cas dalam rantai DNA. KJtgjuan kajian ini, DNA
telah dimodelkan sebagai gabungan 360 sfera monomer yaiogsbheegatif dengan ra-
dius 10 A dan cas -12 dengan ikatan harmonik potential. Sefexa terdiri dari 6 pasan-
gan bes. Pemalar tenaga harmokijk telah ditentukan dengan menyeimbangkan tenaga
intramolekular dan intermolecular di antara 2 monomer darjgrak ikatan keseimban-
gan 20.4 A. Kaedah ini memberikan bacaan parankgtgang baik apabila dibandingkan
dengan nilai eksperimentasontour length Pemalar tenaga pembengkokan sugudi-
tentukan dengan menghubungkan modulus pembengkokandantgn data percubaan
persistence lengthantai DNA. Dalam sel, rantai DNA membungkoscleosome core
particle (NCP). Dalam kajian ini, NCP diwakili dengan sebuah sfersabelengan radius
35 A dan cas +150. Simulasi dilakukan dengan dan tanpa N@B, jika ada berjumlah
12. Garam NaCl diwakili sebagai sebuah sfera bercas deadarsr2 A dengan cas salah
satu +1 atau -1 yang masing-masing memodelkan sebuah iorahth Ci-. Kepekatan
garam dipilih dalam jarak 0:00.25 mM untuk kepekatan DNA 0.005 mg/ml and jarak
0.0-100 mM untuk kepekatan DNA 2.0 mg/ml. Batas atas kepekateangaesuai den-
gan maksimum sumber pengkomputeran yang tersedia dissiarKpengecualian ruang
dibuat mungkin dengan aplikasi penolakan Lennard-Jonesipidan interaksi antara cas
adalah Coulombic dimana penjumlahan Ewald dihitung detkgadah P3M. Keputusan
menunjukkan bahawa kepekatan garam NaCl dalam sel berraengn penting dalam
menentukan penglarasan DNA, maupun kekuatan interaksi-EN&P dan DNA-ion.
Beberapa teori untuk menghitupgrsistence lengtpolielektrolit kelihatan tidak berse-
tuju dengan keputusan simulasi. Sebuah konsep baru yanpamenkepada "kesan jam-
batan ionis" diperkenalkan dan ditunjukkan menjadi pentialam menentukan topologi
DNA. Dengan data RDF, ditunjukkan bahawa model klasik $gidgr PB mengabaikan
kondensascounterionpada monomer-monomer tetangga. Keputusan-keputusas diat
bererti pentingnya simulasi molekular dalam mendapat omaét yang tidak mudah di-

dapat dari percubaan.
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