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DNA Desoxyribonukleinsäure
RNA Ribonukleinsäure
A, C, G, T Adenin, Cytosin, Guanin, Thymin
R,Y Purinbase, Pyrimidinbase
MB Methylenblau
YpR, RpY 5’-YpR-3’- bzw. 5’-RpY-3’-Bindungstasche

LD Linearer Dichroismus
CD Circularer Dichroismus
NMR Nuclear Magnetic Resonance
MD Molekulardynamik
MC Monte Carlo
JUMNA Junction Minimisation of Nucleic Acids
FLEX Kraftfeld des JUMNA-Algorithmus
AMBER Assisted Model Building with Energy Refinement
CVFF Consistent Valence Force Field
PB Poisson-Boltzmann
DelPhi Numerischer Algorithmus zur Lösung der PB-Gleichung
UHBD Numerischer Algorithmus zur Lösung der PB-Gleichung
FDPB Finite Difference Poisson Boltzmann
FEPB Finite Element Poisson Boltzmann
FIESTA Field Integrated Electrostatic Approach
GB Generalized Born
PBSA Poisson Boltzmann Solvent Accessible Surface Area

Ti, Ri Translationen, Rotationen
P, A Phase und Amplitude des Zuckers
χ Glykosidwinkel
ε, ζ, α, β, γ, δ Torsionswinkel des Nukleinsäure-Rückgrats
ωi Valenzwinkel des Nukleinsäure-Rückgrats
J Jacobi-Faktor
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dx X-Displacement
dy Y-Displacement
Dz Rise
η Inclination
ϑ Tip
Ω Twist
σ Fluktuation
dm, dM Tiefe der kleinen bzw. großen Furche
wm, wM Weite der kleinen bzw. großen Furche

ε(r) Abstandsabhängige dielektrische Permittivität
Etot Gesamtenergie
Ene Summe der nichtelektrostatischen Energiebeiträge
Eelec Elektrostatische Energie
Ecoul Coulomb-Energie
Ereact Reaktionsfeldenergie
Econt Elektrostatische Kontinuumsenergie
Edef Deformationsenergie
Eint Wechselwirkungsenergie
Ebindg Bindungsenergie

1 kcal mol−1 = 6, 951 · 10−21 J
1 kcal = 4, 187 kJ
kB = 1, 381 · 10−23 J K−1 ≈ 1, 987 · 10−3 kcal mol−1K−1
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Ein Dank, der sich nicht in Worte fassen läßt, gilt meinen lieben Eltern für alles, was
so entscheidend zum Gelingen dieser Arbeit beigetragen hat. Für viele schöne Stunden
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Paris, Frankreich.

7. R. Rohs und H. Sklenar. Intercalation and groove binding of methylene blue to
DNA with alternating GC and AT base sequences. Computational Biophysics
Conference “From Macromolecules to Drugs” (Poster) 2000, Nice, Frankreich.

8. R. Rohs und H. Sklenar. Sequence and salt effects on methylene blue binding
to DNA with alternating AT and GC base sequences. The 12th Conversation in
Biomolecular Stereodynamics (Poster) 2001, Albany, New York, USA.

9. R. Rohs und H. Sklenar. Conformational dynamics of nucleic acids: Monte Carlo
sampling in the space of rigid body and sugar pucker variables. The 12th Conver-
sation in Biomolecular Stereodynamics (Poster) 2001, Albany, New York, USA.

10. R. Rohs und H. Sklenar. Monte Carlo simulation of nucleic acid structures. Con-
ference on “Computer Simulation and Theory of Macromolecules” (Vortrag und
Poster) 2002, Hünfeld, Deutschland.

xix



Erklärung
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