Modelowanie | symulacje komputerowe
agregacji peptydow i biatek

Zaproszenie na woluntariat w grupie prof. Andrzeja Molskiego
w Zaktadzie Chemii Fizyczne|

Aktualne tematy badawcze:

* Modelowanie i symulacje agregacji biatek
nieuporzadkowanych (intrinsically disordered
proteins).

 Modelowanie i symulacje rozdziatu fazowego
roztworow biatek (protein liquid-liquid phase
separation).

* Modelowanie i symulacje mechanizmow
fibrylacji biatek.
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Na czym polega praca badawcza

* Przedmiotem prac jest analiza mechanizmu i kinetyki agregacji biatek

| ich fragmentow.

* Prace polegajg na modelowaniu teoretycznym oraz na prowadzeniu
symulacji komputerowych metodg dynamiki molekularnej, ich wizualizacji i

analizie ilosciowej.

Rys. 1 Model peptydu z osmioma resztami

(dwa superatomy na reszte) bedacy
przedmiotem symulacji.
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Rys. 2 Roznorodne struktury agregatow, od 2/4
amorficznych do fibrylarnych, powstatych w
symulacjach.



* Woluntariat moze polegac na aktywnym uczestnictwie w seminarium

Na czym polega woluntariat

grupy, ale chetni mogg pracowac nad wtasnymi projektami.

* Nie ma ograniczen wstepnych odnosnie roku studiow lub ukonczonych
przedmiotow. Woluntariat nie kreuje zadnych zobowigzan po Panstwa

stronie (mozna go przerwac¢ w kazdym momencie).

* Woluntariat moze prowadziC do interesujgcych prac licencjackich i

magisterskich.
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Rys. 3 Poréwnanie kinetyki agregacji dla N,= 20 i N, = 72 peptydow.
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Dlaczego agregacja biatek i peptydow

* Peptydy to biopolimery zbudowane z kilku do kilkudziesieciu aminokwasow
potgczonych ze sobg wigzaniami peptydowymi. Biatka to biopolimery zbudowane ze
stu lub wiecej aminokwasow. Biatka stanowig okoto 20% masy ciata dorostego
cztowieka i spetniaja liczne funkcje, np. uczestniczg w katalizie enzymatycznej,
transporcie matych czasteczek oraz regulacji przebiegu procesow w komaorkach
biologicznych.

* Peptydy i biatka wykazujg tendencje do agregacji, co jest przedmiotem intensywnych
badan biochemicznych i biofizycznych. Na przyktad, agregacja biatek jest Scisle
zwigzana z patologicznymi zmianami w funkcjonowaniu organizmu, miedzy innymi w
mOozgu, Sledzionie lub watrobie. Do choréb zwigzanych z agregacija biatek zalicza sie
miedzy innymi choroby Alzheimera, Parkinsona i Creutzfelda-Jakoba.

Zapraszam!
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