Nanotechnologia jest dziedzing wielodyscyplinarna, ktdra taczy chemig, fizyke, biologie, medycyne oraz inzynierie. Przedmiotem
badan tej dziedziny wiedzy sg techniki tworzenia oraz wykorzystania réznych struktur na poziomie atomowym oraz matych
czastek, ktdre nazywane sg nanoczastkami. Jest ona obecnie jedng z najszybciej rozwijajacych sie gatezi nauki, jak i przemystu.
Nanoczastki od dawna sg przedmiotem zainteresowania zaréwno nauki, jak i przemystu, ze wzgledu na swoje wyjatkowe
wiasciwosci wynikajace z matego rozmiaru. Wzrost wykorzystania nanoczastek w przemysle powoduje, ze molekuty te
przedostaja sie do srodowiska, a w efekcie do organizmoéw zywych. Sa one réwniez szeroko badane pod katem dostarczania
substancji leczniczych do miejsc docelowych np. do komérek nowotworowych. Obecnie badania coraz bardziej skupiaja sie na
tworzeniu lekéw z nowoczesnych materiatdw, ktérymi obecnie sa nanoczastki, ktére moga stuzy¢ jako nosniki lekéw, jednak nie
jest jasne czy ich obecnos$é w organizmie nie powoduje efektéw ubocznych. Ze wzgledu na coraz powszechniejsze uzycie
nanoczastek w zyciu powszednim, prowadzi sie coraz wiecej badan na temat ich wptywu na organizmy zywe. Coraz czesciej
réwniez pojawiajg sie debaty na temat mozliwych skutkéw uzycia nanoczastek. Dlatego tak wazne sg badania nad
oddziatywaniem nanoczatek z biatkami.

Celem niniejszego projektu jest opracowanie i sparametryzowanie gruboziarnistych modeli do badan nad oddziatywaniem
nanorurek weglowych z peptydami i biatkami. Pierwszym komponentem tych modeli bedzie juz istniejacy gruboziarnisty model
UNRES (UNited RESidue) tanicuchéw polipeptydowych, ktéry umozliwia przeprowadzenie badan nad uktadami biatkowymi w
dtuzszej skali czasowej niz jest to mozliwe w polach petnoatomowych. W ramach niniejszego projektu zostang opracowane i
sparametryzowane dwa modele nanorurki: ciggly oraz ziarnisty. Jako pierwsze zastosowanie opracowanych modeli, w ramach
whnioskowanego projektu planowane jest przeprowadzenie symulacji efektu koronowania nanorurek weglowych przez peptydy o
sekwencjach bogatych w histydyne i tryptofan, jak réwniez zostang przeprowadzone badania nad oddziatywaniem nanorurek z
receptorami TLR.

Model UNRES daje ponad 1000-krotne przyspieszenie obliczen w stosunku do obliczel petnoatomowych. Dlatego opracowany w
ramach wnioskowanego projektu model gruboziarnisty uktadéw peptydowych i biatkowych z nanorurkami weglowymi da
mozliwos¢ symulacji wiekszych uktadéw w znacznie wiekszej skali czasowej, pomijajac zbedne detale (np. w celu obliczenia
trajektorii lotu kuli armatniej nie jest wymagana znajomos$¢ struktury atomowej kuli oraz otaczajgcego powietrza). Innymi stowy
obliczenia bedzie mozna wykonywaé rutynowo na komputerze stacjonarnym badz laptopie, zamiast wykorzystywaé w tym celu
dedykowane superkomputery takie jak np. ANTON. Takie symulacje przyczynig sie do lepszego poznania mechanizméw,
termodynamiki i kinetyki oddziatywan nanorurek weglowych z biatkami komoérkowymi przy niskim koszcie obliczeniowym.
Umozliwig one réwniez ocene np. potencjalnej toksycznosci dla komdrek zdrowych i nowotworowych czy tez powinowactwo do
substancji leczniczych oraz ich transportu. W dalszej perspektywie opracowany model moze zatem znalez¢ zastosowania w
nanomedycynie.



