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Kazdy zywy system w kazdej chwili swojego istnienia zawiera kilka tysiecy niskoczasteczkowych zwigzkow
organicznych, zarowno endo- jak 1 egzogennych. Calo$¢ tych zwigzkdéw tworzy metabolom. Aby
prawidtowo spetnia¢ swoje funkcje, czgsteczki te muszg dociera¢ do miejsc swojego dziatania, w wigkszosci
zlokalizowanych na powierzchni lub we wnetrzu biatek. Transport metabolomu w obrebie biatek odbywa sie
gtdwnie przez tunele i kanaly. Laczac wnetrze biatka z jego powierzchnig, tunele transportowe umozliwiaja
wedrowke ligandéw pomigdzy réznymi regionami biatka lub nawet w obrgbie calej komorki, jak w
przypadku biatek blonowych. Bardzo precyzyjna regulacja transportu skutkuje mozliwo$cia symbiotycznego
wspotistnienia wielu r6znych zwigzkéw chemicznych w obrebie jednego przedziatu subkomorkowego (lub
catej komorki), bez zadnych zaktocen. W przypadku enzymoéw, tunele taczg ukryte w ich wnetrzu miejsce
aktywne ze $rodowiskiem zewnetrznym, umozliwiajac tym samym dostgp substratow oraz uwalnianie
produktéw reakcji. Przez tunele dostarczanych jest réwniez wiele dodatkowych sktadnikéw metabolomu,
niezbednych do prawidtowego funkcjonowania zywych organizmow.

Pomimo ich ogromnego znaczenia, tunele transportowe sa czgsto pomijane w badaniach nad funkcja biatek,
ze wzgledu na ich przejSciowy charakter, ktoéry znacznie utrudnia ich analize i identyfikacje w strukturze
biatka. Aby pokonac¢ te przeszkodg, tunele moga by¢ badane za pomoca bardzo skomplikowanych symulacji
dynamiki molekularnej, ktore s wymagajace obliczeniowo a ich przeprowadzanie wymaga duzej wiedzy i
doswiadczenia. W przedstawionym projekcie planujemy rozwingé metodologie, ktora skutecznie i w sposob
automatyczny przeprowadzi takg analiz¢. Nasza metoda umozliwi zbadanie funkcji transportowej biatek nie
tylko nam, ale i innym naukowcom. Jednoczes$nie, zastosujemy opracowane metody w celu zbadania biatek
istotnych dla Iudzkiego zdrowia, a takze tych, ktore sa wykorzystywane w biotechnologii. Nasze badania
zapewnia pehniejsze zrozumienie mechanizméw dzialania réznych biatek w komodrkach. Ponadto, znajomos$¢
tuneli moze by¢ wykorzystana w bioinzynierii biatek, do produkcji biatek o polepszonych
biotechnologicznych wtasciwos$ciach. Podobnie, inhibitory nacelowane na tunele enzymow bioracych udziat
w réznych procesach chorobotworczych, moga stworzy¢ alternatywng droge rozwoju nowych lekow.



