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W odpowiednich warunkach ogromna c¢ksza¢ bialek przyjmuje gsto
upakowan forme globularm o $cisle zdefiniowanej strukturze przestrzennej. Strikta
umazliwia wykonywanie przez biatka skomplikowanych fugjikbiologicznych.

Znamy obecnie okoto 30 min sekwencji aminokwasowhéitek. Jedynie dla
okoto 30 tys¢cy biatek udato si dotychczas wyznaczydoswiadczalnie (krystalografia
biatek, pdrowy rezonans magnetyczny) ich struktury. Takieulkdtiralne badania
doswiadczalne s bardzo kosztowne, czasochionne i z wielu wd@v nie zawsze
wykonywalne. Znajom& struktur biatek jest niezldna dla zrozumienia ich funkciji
biologicznych na poziomie molekularnym, co z kgkest konieczne dla racjonalnego
projektowania nowych lekow, opisania i kontrolonamiechanizméw sygnalizacyjnych
w zywych organizmach (co warunkuje wyttumacznie molakuch podstaw procesow
chorobowych), projektowania nowych biotechnoloit,

Ze wzgkdu na ogranicznia metod @wiadczalnych ogromne znaczenie uzysgkuj
metody modelowania komputerowego biatek. Nawejszymi celami s tu:
przewidywanie struktury biatek na podstawie ich veehcji aminokwasowej,
przewidywanie oddziatywa pomkdzy biomakromolekutami, opisanie dynamiki
proceséw biologicznych na poziomie molekularnym, it

Wiele biologicznych proceséw molekularnych jest dzar powolnych, z
charakterystyczn skah czasow rzedu od milisekund do minut. Metody klasycznej
dynamiki molekularnej w zastosowaniu do uktadow ieampcych tysace atomow
ograniczaj si¢ do skali czasowej edu nanosekund, a w najprostszych przypadkach
mikrosekund. S potrzeba stosowania modeli molekularnych wykdrgysych
zredukowany opis przestrzeni standéw i uproszczoogehoddziatywa molekularnych.

W trakcie wyktadu pokazano takie mezoskopowe potejdo przewidywania
struktury, termodynamiki i dynamiki biatlek. Opieraic ono na odpowiedniej
dyskretyzacji przestrzeni konformacyjnej, statystyech potencjatactsredniej sity i
bardzo wydajnych algorytmach Monte Carlo. Metodavpala symulowé caty proces
fatldowania struktury biatlek, od losowego kiebka,ratterystycznego dla stanu
zdenaturowanego, do upadkowanej strukturalnie globuli, odpowiadajacej stan
natywnemu. Model obudowano nedziami bioinformatycznymi umdiwiajacymi
wewretrznie spodjne wieloskalowe symulacje, od bardzo osptzonego poziomu
mezoskopowego do poziomu atomowego. Przedstawighoane przyktady zastosowa
(przewidywanie struktury, modelowanie oddziatywemakromolekularnych, dynamika
wielkich uktadow biomolekularnych).



