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Okoto 50% struktur biatek zdeponowanych w bazie PDB (Protein Data Bank) zawiera jony. W przypadku
czesci z nich jony te nie wystepujg naturalnie, lecz zostaly wprowadzone w celu umozliwienia rozwigzania ich
struktury przestrzennej metodami krystalografii rentgenowskiej. Jednak wiele zdeponowanych struktur posiada
jony metali, ktore wstepuja naturalnie, poniewaz pelnig one istotne funkcje biologiczne, np. jony metali
alkalicznych i ziem alkaliczny sa istotne w odpowiedzi komoérkowej. Jony wplywaja takze na przestrzenna
strukture biatka, stabilizujac ja, a mozliwe, ze biorac nawet czynny udzial w procesie zwijania. Z tego wzgledu
badanie natury oddzialywan jonéw z biatkami jest istotnym elementem w badaniach pozwalajacych zrozumieé¢
mechanizmy zachodzace w organizmach zywych.

Celem projektu jest opracowanie i wprowadzenie do gruboziarnistego pola sitowego UNRES (United
RESidue) potencjaléw opisujacych oddzialywania pomigdzy bialkami, a jonami metali ziem alkalicznych i
alkalicznymi majacymi znaczenie biologiczne: wapniowymi, magnezowymi, sodowymi oraz potasowymi. Ze
wzgledu na konieczno§¢ zachowania elektroobojetnosci uktadu, w charakterze przeciwjonéw zostana
wprowadzone takze jony chlorkowe. Jednoczesnie z wprowadzeniem nowych potencjatow pakiet UNRES
zostanie réwniez zmodyfikowany tak, aby mozna byto prowadzi¢ symulacje dynamiki molekularnej w obecnosci
kationéw. Wprowadzone potencjaly zostana przetestowane w oparciu o struktury znanych bialek ze zwigzanymi
kationami. Drugim celem tego projektu bedzie wykorzystanie pola sitowego UNRES wzbogaconego o nowe
funkcje do zbadania wptywu jondw metali na proces zwijanie i stabilno§¢ wybranych biatek.

Model UNRES daje co najmniej ponad 1000-krotne przyspieszenie obliczen w stosunku do obliczen
petno-atomowych. Dlatego opracowane w ramach wnioskowanego projektu dodatkowe funkcje pozwola na
wykorzystanie go do okreslania miejsca wigzania jondw wapniowych, magnezowych, sodowych, potasowych oraz
chlorkowych do biatek (wiele biatek wiazacych jony, to duze, wiclodomenowe makroczasteczki). W przysztosci
pozwoli to natomiast na zbadanie wielu istotnych procesow biologicznych, ktére zachodza w wyniku oddziatywan
biatek z jonami (np. przewodzenie sygnatéw czy transport jonow), a takze na symulowanie tak skomplikowanych
uktadéw jak np. pompa sodowo-potasowa w btonie lipidowe;.



