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Badanie uktadow biologicznych przy zastosowaniu metod teoretycznych wymaga
symulacji w duzych skalach wielkosci i dlugich skalach czasowych, co jest mozliwe przy
zastosowaniu gruboziarnistych pol sitowych, do ktérych zalicza si¢ pole UNRES. W ramach
swojej pracy doktorskiej zrealizowatam zadania opierajace si¢ zardOwno na zastosowaniu tego

pola, jak i rowniez na testowaniu wprowadzanych do niego zmian.

W pierwszej czgéci pracy badatam zmiany konformacyjne biatka wigzacego argining,
pochodzacego z hipertermofilnej bakterii Thermotoga maritima, zachodzace na skutek
obecnosci lub braku liganda. Okazato si¢, ze zwigzanie argininy faworyzuje konformacjg
zamknigta, co jest zgodne z wynikami eksperymentalnymi. Ponadto wzrost temperatury
spowodowat zwigkszenie ruchliwo$ci biatka oraz spadek wrazliwosci konformacji na

obecnos¢ liganda.

W dwéch pozostatych cze$ciach pracy badatam wptyw modelowania energetycznych
oraz dynamicznych efektow oddziatywania rozpuszczalnika w reprezentacji niejawnej z
biatkiem w polu sitowym UNRES na symulowane struktury biatek oraz kinetyke¢ procesu
zwijania. Poprawne odwzorowanie oddzialywan bialek z rozpuszczalnikiem jest istotnym
kierunkiem rozwoju narzedzi teoretycznych, ze wzgledu na rolg jaka srodowisko pelni w
funkcjonowaniu bialek. Pod uwage wzigtam dwa aspekty wplywu rozpuszczalnika:
oddziatywania hydrodynamiczne (odzwierciedlajace wzajemny wptyw ruchow cial w ptynie)
oraz efekt ekranowania (polegajacy na ostanianiu grup peptydowych przed rozpuszczalnikiem
przez tancuchy boczne). Okazato si¢, ze wprowadzenie oddziatywan hydrodynamicznych
powoduje spowolnienie procesu zwijania si¢ biatek. Powodem jest szybsze zapadnigcie si¢
tanicucha polipeptydowego, czgsto tworzace kontakty nienatywne, prowadzace do powstania
putapek kinetycznych. Wprowadzenie efektu ekranowania, ktory testowatam w ramach

eksperymentu CASP12, poprawito jako$¢ przewidywanych struktur.



